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energien . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 17
2.3 Spontane und piezoelektrische Polarisation . . . . . . . . . . . 20
2.4 Entstehung eines zweidimensionalen Elektronengases . . . . . 26
3 Experimentelle Methoden 30
3.1 Elektroreflexion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30
3.1.1 Prinzip Elektroreflexion . . . . . . . . . . . . . . . . . 30
3.1.2 Auswertung Elektroreflexionsspektren . . . . . . . . . . 32
3.1.3 Experimenteller Aufbau . . . . . . . . . . . . . . . . . 34
3.2 Photostrommessung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 34
3.2.1 Grundlagen Photostrommessung . . . . . . . . . . . . . 34
3.2.2 Experimenteller Aufbau . . . . . . . . . . . . . . . . . 36
3.3 Photoreflexion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36
3.3.1 Prinzip der Photoreflexion . . . . . . . . . . . . . . . . 36
3.3.2 Experimenteller Aufbau der Photoreflexion . . . . . . . 37
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Die Erforschung der binären Halbleiter Aluminiumnitrid (AlN), Galliumni-
trid (GaN) und Indiumnitrid (InN) als Basis der Gruppe III-Nitride und
deren Verbindungen gehören zu einem wichtigen Forschungsgebiet der Halb-
leiterphysik. Durch die Unterschiede in den Bandlücken wird eine Abdeckung
des Spektralbereiches vom Infaroten (InN: 0,68 eV) bis hin zum Ultraviolet-
ten (AlN: 6,2 eV) erzielt.
Der Anwendungsbereich wird von optoelektronischen Bauelementen, wie
blau-grünen oder weißen Leuchtdioden (LEDs) [1–3] und Laserdioden (LDs)
[4], dominiert. Blauviolette Laser werden im Markt der optischen, beson-
ders bei den Segmenten Computerspeicher (HD-DVD, Blu-ray Disc) sowie
der Speicherung von Videos oder Videospielen auf DVD und bei Minidisks,
breite Anwendung finden. Neben dem Einsatz als Lichtemitter sind diese
Materialsysteme auch als UV-Detektoren einsetzbar [5, 6].
Besonderes Interesse weist GaN mit seinen physikalischen Eigenschaften auf,
die es für Transistoranwendungen prädestinieren. So bietet sich dieses Ma-
terial zur Herstellung von AlGaN/GaN-Transistoren mit hoher Elektronen-
beweglichkeit (HEMT) [7, 8] an, die bei hohen Temperaturen [9] und hohen
Frequenzen [10] eingesetzt werden können. Des Weiteren erlaubt die außer-
gewöhnlich hohe Durchbruchspannung des GaN (> 5MV/cm) bei HEMTs
das Anlegen von hohen Spannungen für Hochleistungsanwendungen. Die
Elektronenbeweglichkeit in einer AlGaN/GaN-Heterostruktur auf Saphir be-
trägt 2000 cm2/Vs bei Raumtemperatur [11,12], wohingegen im reinen GaN
nur 400 cm2/Vs [13] erreicht werden.
Herkömmliche III-V-Halbleitern, wie GaAs oder InP, kristallisieren bevor-
zugt in der kubischen Zinkblendestruktur. Die thermodynamisch stabile
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Phase der Gruppe-III-Nitride ist die hexagonale Wurtzitstruktur. Diese
weist die Besonderheit auf, dass sich bei Heterostrukturen starke innere py-
roelektrische Felder einstellen, die die Bauelementeigenschaften wesentlich
beeinflussen. Die in den Nitriden vorhandene spontane und piezoelektrische
Polarisation spielt bei der Bildung des zweidimensionalen Elektronengases
(2DEG) eine wichtige Rolle. An der AlGaN/GaN-Grenzfläche bildet sich
dieses Elektronengas ohne eine zusätzliche Dotierung aus und besitzt eine
hohe Ladungsträgerdichte, ohne an ionisierten Störstellen gestreut zu wer-
den. Diese AlGaN/GaN-Strukturen reagieren sensibel auf ein elektrisches
Oberflächenpotential und sind deswegen sehr gut für Sensoren verwendbar.
Die chemische und thermische Beständigkeit der Nitride erlaubt, diese An-
wendung für verschiedene aggressive Stoffe zu erweitern.
Die optimale Herstellung des Materials ist sehr schwierig, da es bis jetzt
kaum entsprechenden GaN-Substrate gibt, die ein homoepitaktisches Wachs-
tum der Schichten ermöglichen würden. Da man also auf andere Substrate
(Saphir, Siliziumkarbid, Silizium) ausweichen muss, nimmt man eine Fehlan-
passung der Gitterkonstante und des thermischen Ausdehnungskoeffizienten
zwischen dem Substrat und der epitaktischen Schicht in Kauf. Dies führt im
Schichtsystem allerdings zu mechanischen Verspannungen und teilweise zu
einer hohen Konzentration an ausgedehnten Defekten. Diese beim Wachs-
tum eingebrachten Störstellen bilden elektrisch aktive Zentren, sogenannte
Traps, welche die Eigenschaften der HEMTs beeinträchtigen.
Mit optisch-spektroskopischen Methoden ist es möglich, die Polarisation,
Oberflächenladungen, die Verspannung und Defekte direkt oder mit Hilfe ge-
eigneter Modelle zu untersuchen. Daher ist eine experimentelle Erforschung
der optischen Eigenschaften notwendig, um einen Transistor mit optimaler
Charakteristik herzustellen.
In Kapitel 2 werden die relevanten physikalischen Eigenschaften der Nitrid-
halbleiter und im Besonderen deren Kristallstruktur, welche zur Ausbildung
einer Polarisation im Kristall führt [14], behandelt. Weiterhin wird die Band-
struktur von GaN an der Bandkante betrachtet und die Aufspaltung der
Bänder durch die Spin-Bahn-Kopplung und das Kristallfeld einbezogen. Die
Erniedrigung der Bandlücke aufgrund von Exzitonenübergängen wird eben-
falls diskutiert. Die Entstehung des 2DEGs durch die Polarisationsdiskonti-
nuität an der Grenzfläche des Materialsystems wird erläutert.
Kapitel 3 beschreibt die angewandten optischen Untersuchungsmethoden so-
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wohl prinzipiell als auch in ihrer konkreten experimentellen Realisierung.
Weiterhin wird auf die Ansätze zur Auswertung der Elektroreflexions (ER)-
Messung, der Photostrommessung, der kontaktlosen Photoreflexion (PR), der
Reflektivitätsmessung, der Ellipsometrie und der Photolumineszenz (PL) an
GaN/AlGaN/GaN-HEMT-Strukturen eingegangen.
Die Probenstrukturen werden in Kapitel 4 beschrieben und anschließend in
Kapitel 5 die experimentellen Ergebnisse der GaN-Proben präsentiert und
diskutiert. Es wird eine GaN-Schicht ohne Substrat zur temperaturabhängi-
gen Bestimmung der verspannungsfreien Übergangsenergien mittels Photo-
lumineszenz und Photoreflexion untersucht.
In Kapitel 6 werden die Ergebnisse von ER-Messungen an Heterostrukturen
vorgestellt. Die Auswertung dieser Daten führt zur Bestimmung der Pola-
risationsgradienten und der Dichte des 2DEGs an der GaN/AlGaN/GaN-
Grenzfläche für verschiedene Al-Gehalte. Dabei wird auch die Temperatur-
abhängigkeit des Polarisationsgradienten untersucht. Aus der Zusammenfas-
sung und dem Ausblick ergeben sich weitere Aufgaben und Fragestellungen,
die im Rahmen von Folgeexperimenten untersucht werden können.
Im Anhang sind die Ergebnisse der Ermittlung der Übergangsenergien der






Die Kristallstruktur von Gruppe-III-Nitriden ist abhängig von den Wachs-
tumsbedingungen und der Wahl des Substrates. Die sich daraus ergeben-
den Kristallisationsarten sind die kubische Zinkblendestruktur, die NaCl-
Struktur und die hexagonale Wurtzitstruktur. Die hier untersuchten Halb-
leiter (HL) kristallisieren in der Wurtzitstruktur mit vier Atomen pro Ele-
mentarzelle und bilden kovalente Bindungen. Deren Kristallstruktur wird
über die Länge der hexagonalen Kante a, die Höhe c des Prismas, das Git-
terkonstantenverhältnis und über den internen Zellparameter u = b/c be-
schrieben, mit b als Bindungslänge in Richtung der c-Achse. (Abbildung
2.1) Demnach beträgt der Wert des idealen Zellparameters u = 3
8
= 0, 375






= 1, 633. Aber es tre-
ten Abweichungen von der Struktur auf, wenn u, c
a
oder beide Parameter
vom idealen Wert verschieden sind. Dies kann sehr oft bei Materialien mit
Wurtzitstruktur beobachtet werden [16]. Es existiert eine starke Wechsel-
wirkung zwischen diesen zwei Parametern, das heißt, wenn c
a
steigt, sinkt
u. Damit wird gewährleistet, dass die Abstände der vier Tetraederbindun-
gen konstant bleiben, und folglich verschieben sich die Tetraederwinkel [17].
Das Verhältnis c
a
korreliert auch mit den Elektronegativitäten wie folgt: Die
Verbindungen mit den größten Unterschieden in den Elektronegativitäten zei-
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Abbildung 2.1: Links: Einheitszelle der Wurtzitstruktur.
Rechts: Orientierung der Gittervektoren ~a1, ~a2, ~a3 und ~c. [15]
stabil, wenn dieses Verhältnis kleiner als der ideale Wert ist, ansonsten ist
die Zinkblendestruktur die stabilere Kristallform. Das c
a
-Verhältnis beträgt
1,606 und der zellinterne Parameter u = 0, 3819 für GaN bzw. c
a
= 1, 626
und u = 0, 3772 für AlN [8,18].
Diese c
a
-Verhältnisse sind kleiner als die theoretischen Werte für einen idealen
Kristall und damit kristallisieren GaN und AlN in der Wurtzitstruktur. Die-
se entsteht, wenn man zwei hcp-Gitter (hexagonal dichteste Kugelpackung),
das eine aus Stickstoff und das andere aus Gallium oder Aluminium, ge-
geneinander verschiebt (Abbildung 2.1). Dabei wird die Elementarzelle der
Wurtzitstruktur über die drei Gittervektoren ~a1, ~a2 und ~c beschrieben. Oft
sieht man Nomenklaturen der Kristallorientierung mit vier Zahlen, um die
Symmetrieeigenschaften der Struktur besser hervorzuheben. Dabei ergeben
sich diese aus (a1|a2| − (a1 + a2)|c). Legierungen aus den zwei binären Halb-
leitern AlN und GaN ergeben den ternären Halbleiter AlGaN. Mit Hilfe des
Vegardschen Gesetzes [19]
aAlxGa1−xN(x) = x · aAlN + (1− x)aGaN, (2.1)
cAlxGa1−xN(x) = x · cAlN + (1− x)cGaN (2.2)
kann man die Gitterkonstanten abhängig vom Al-Gehalt für eine AlGaN-
Probe linear interpolieren. Für das c
a
-Verhältnis und u gilt dieser lineare
Zusammenhang nicht mehr und diese werden mit einer quadratischen Funk-
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Abbildung 2.2: elektronische Bandstruktur von wurtzitem GaN
tion berechnet. Es wird der Bowing-Parameter bu = 0, 0032 eingeführt, und
u(x) ergibt sich zu:
uAlxGa1−xN(x) = x · uAlN + (1− x) · uGaN − bux(1− x). (2.3)
Diese Nichtlinearität ist auf die unterschiedliche Reaktion der binären Verbin-
dungen auf hydrostatischen Druck, Volumendeformation durch unterschied-
liche Gitterkonstanten im Mischkristall im Vergleich zu den binären Ver-
bindungen, interne Spannungseffekte durch variierende Kationen-Anionen-
Bindungslängen sowie Fehlordnungseffekte durch die zufällige Verteilung der
Metallatome auf den Kationenplätzen im Gitter zurückzuführen [20].
2.2 Bandstruktur und optische Eigenschaf-
ten von Nitridhalbleitern
2.2.1 Bandlücke und optische Auswahlregeln für Vo-
lumenhalbleiter
Bei der Bandstruktur von Wurtzithalbleitern liegen das Leitungsbandmini-
mum und das Valenzbandmaximum am Γ-Punkt der Brillouinzone. Damit
handelt es sich um einen direkten Halbleiter (vergleiche Abbildung 2.2). Das
Leitungsband (LB) (Γ1) ist isotrop, wohingegen das Valenzband(VB) (Γ15)
unter Vernachlässigung der Kristallfeld- und der Spin-Bahn-Wechselwirkung
dreifach entartet ist.
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Abbildung 2.3: Schematische Bandstruktur nahe des Γ-Punktes von
GaN (a) mit Kristallfeldaufspaltung und (b) mit zusätzlicher Spin-
Bahn-Wechselwirkung [21]
Bei der Wurtzitstruktur erniedrigt sich die Symmetrie, weil die Kristallstruk-
tur in z-Richtung nicht mehr identisch zu der in x, y-Richtung ist. Im idea-
len hexagonalen Kristall sind alle Bindungslängen zu den nächsten Nach-
barn identisch, jedoch zu den übernächsten in Richtung der c-Achse ca. 13%
kürzer [8]. Diese Abweichungen beschreibt man mit Hilfe der Kristallfeldauf-
spaltung ∆cr, welche die Entartung des Valenzbandes aufhebt. Es entstehen
die zwei Γ6-Bänder und das Γ1-Band, welche x und y bzw. z repräsentieren
(vergleiche Abbildung 2.3 a)). Die Energielagen der Aufspaltung hängen von
der Materialart und linear von dem Verhältnis der Gitterkonstanten c
a
ab.
Es ist zu beachten, dass ∆cr positiv ist, wenn Γ6 energetisch über Γ1 liegt
und negativ im anderen Fall.
Mit zusätzlicher Spin-Bahn-Wechselwirkung ∆so (vergleiche Abbildung 2.3
b)) spaltet das entartete Γ6-Valenzband in die Zustände Γ9 und Γ7 auf und
Γ1 ändert seine Symmetrieeigenschaften zu Γ7 [22]. Gleichzeitig nimmt das
Leitungsband die Γ7-Symmetrie an. Dabei ist ∆cr stets größer als ∆so für
GaN und beide sind relativ klein (einige meV).
In Abbildung 2.4 ist ein schrittweises Schema für die Aufspaltung der
zunächst entarteten Valenzbänder dargestellt. Von links zur Mitte betrach-
tet man zunächst die Kristallfeldaufspaltung ∆cr und anschließend die Spin-
Bahn-Wechselwirkung ∆so, wohingegen von rechts zur Mitte die Effekte in
umgekehrter Reihenfolge dargestellt sind. Das Γ8- und Γ7-Band, im Fall der
Spin-Bahn-Wechselwirkung, repräsentiert den Gesamtdrehimpuls J = 3/2
11













( 3/ 2)8 J =Γ
( 1/2)7 J =Γ
soΔ
crΔ
Kristallfeld Spin-Bahn Beide 
Abbildung 2.4: Energieaufspaltung an der Oberkante des Valenzban-
des bei Wurtzithalbleitern am Γ-Punkt durch Einfluss des Kristallfel-
des ∆cr und der Spin-Bahn-Wechselwirkung ∆so
bzw. 1/2, welcher sich additiv aus Drehimpuls und Spin zusammensetzt (ver-
gleiche Abbildung 2.4 rechts). Optische Übergänge aus den drei nicht entar-




7−) in das Γ
C
7 -Leitungsband werden von der
kleinsten Energie beginnend als A-, B-, und C-Übergänge bezeichnet. Die
Aufspaltung des VB kann man analytisch mit einer (6× 6) Hamilton-Matrix
am Γ-Punkt berechnen. Mit der quasi-kubischen Näherung (∆so=3∆2=3∆3
und ∆cr = ∆1) [23] folgen für die Absolutlagen der aufgespalteten Va-
lenzbänder, bezogen auf die homoepitaktische Bandlückenenergie (für GaN
bei T=5K Eg=3,477 eV ), die Beziehungen:

































Für die Relativlagen der Valenzbandenergien ergibt sich die Gleichung










Für GaN sind die Parameter ∆cr = 10meV und ∆so = 18meV [24] positiv
und somit ist das oberste Valenzband stets das ΓV9 .
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AlGaN-Mischkristalle zeigen ein unterschiedliches Verhalten, da ∆cr mit stei-
gendem Al-Gehalt negativ wird und somit ab einem Al-Anteil von x = 0, 05
ΓV7− das oberste Valenzband ist (vergleiche Abbildung 2.5). Die Spin-Bahn-
Wechselwirkung im Mischkristall kann man mittels linearer Interpolation
zwischen AlN (∆cr = −230meV ) und GaN nähern. Es wurden noch
keine Daten für ∆cr in Abhängigkeit vom Al-Anteil veröffentlicht, somit
ist diese Annahme zulässig. Für einen Al-Anteil von x = 0, 3 beträgt
∆cr = −56, 4meV und somit erfährt der B-Übergang eine Verschiebung von
51,5meV (nach Gleichung (2.7)) zu kleineren Energien im Vergleich zu dem




























Abbildung 2.5: relative Valenzbandenergien am Γ-Punkt als Funkti-
on von ∆cr mit ∆so = 18meV
Valenzbänder als Funktion von ∆cr für ∆so = 18meV und stellt den Zu-
sammenhang der wechselnden Reihenfolge der Valenzbänder von GaN und
AlGaN dar. Optische Übergänge vom ΓV9 - in das Γ
C
7 -Band (A-Übergang) sind
nur erlaubt, wenn das Licht senkrecht zur c-Achse polarisiert ist. Während
die Übergänge von ΓV7+ und Γ
V
7− in das Leitungsband in beiden Polarisati-
onsrichtungen zugelassen sind, ändert sich die Übergangswahrscheinlichkeit
abhängig vom Polarisationszustand der elektromagnetischen Welle und von
∆cr. Abbildung 2.6 (a) zeigt die berechneten Oszillatorstärken der Übergänge
für senkrecht zur c-Achse polarisiertes Licht. Man erkennt, dass für E⊥c alle
drei Übergänge erlaubt sind und abhängig von der Kristallfeldenergie die-
se unterschiedlich stark zur Absorption beitragen. Für E||c sind nur die
13



















































b) E || c
Abbildung 2.6: Berechnete relative Oszillatorstärken für A-, B- und
C-Übergang als Funktion der Kristallfeldenergie für senkrechte (a) und
parallele (b) Polarisation des Lichtes für ∆so = 18meV
Übergänge vom B- und C-VB in das LB erlaubt. Des Weiteren trägt C
stärker als im senkrechten Polarisationszustand bei. Die berechnete Ener-
gieverschiebung aus Abbildung 2.5 und die Übergangswahrscheinlichkeit aus
Abbildung 2.6 führen zu folgenden Schlussfolgerungen:
1. Bei positivem ∆cr erhöht sich die relative Valenzbandenergie des B-
Übergangs geringer im Gegensatz zum A-Übergang. Die Valenzband-
energie des A-Übergangs verschiebt sich viel stärker zu kleineren Ener-
gien als der B-Übergang bei negativer Kristallfeldenergie.
2. Der relative Beitrag von A zur Absorption ist unabhängig von ∆cr und
nur in der Konfiguration E⊥c erlaubt.
3. Bei negativem Kristallfeld sinkt die Übergangswahrscheinlichkeit vom
B-Übergang rapide und man beobachtet einen wachsenden Beitrag
durch C bei E⊥c.
4. Die kleinste Absorptionskante, die für ein negatives ∆cr beobachtet
wird, erzeugt der B-Übergang. Dieser dominiert für E||c und ist für
E⊥c relativ schwach im Vergleich zu A und C.
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Die optischen Eigenschaften werden von Übergängen von den drei Va-
lenzbändern in das Leitungsband bestimmt. Die Bandlücke wird definiert
als der Abstand zwischen A- und Leitungsband, wenn ∆cr und ∆so positiv
sind.
Bei AlGaN-Mischkristallen errechnet sich die Energie der Bandlücke,
abhängig vom Al-Gehalt x, mit einem quadratischen Ansatz
Eg(AlxGa1−xN) = (1− x) · Eg(GaN) + x · Eg(AlN)− b · x · (1− x). (2.8)
Der Bowing Parameter b ist in der Literatur mit verschiedenen Werten zu
finden, abhängig von der Wachstumsbedingungen und Qualitäten der Struk-
turen. Bei Berechnungen in dieser Arbeit wurde nach Buchheim et al. [25]
ein Wert von b = 0, 9 eV benutzt. Die Bandlücke Eg ist eine Funktion der
Temperatur. Diese Abhängigkeit wird über die empirische Beziehung




von Varshni beschrieben, wobei Eg(0) die Bandlücke bei T=0K ist und α
und β materialspezifische Konstanten darstellen.
Für GaN gibt es Untersuchungen von Thonke et al. [26] mit folgendem Ergeb-
nis: Eg(0) = 3, 502 eV, α = 0, 79
meV
K
und β = 1000K. Schließlich sind noch
die Banddiskontinuitäten für Leitungs- und Valenzband zu beachten, welche
bei Heteroübergängen eine wichtige Rolle spielen. Das Verhältnis der Band-
diskontinuitäten von Leitungsband zu Valenzband ist für einen GaN/AlGaN
Heteroübergang 65:35 [27].
Betrachtet man einen Halbleiter mit vollständig gefülltem VB und leerem
LB, dann wird dies als Grundzustand des HL bezeichnet. Durch eine opti-
sche Anregung, Absorption eines Photons, wird ein Elektron vom VB ins LB
angehoben und erzeugt ein Loch im VB. Infolge der Coulombanziehung be-
wegen sich beide Teilchen gemeinsam durch den Kristall und bilden ein Exzi-
ton (Quasiteilchen aus Elektron und Loch). Ist die Übergangsenergie größer
als die Bandlücke, spricht man vom Exzitonenkontinuum. Unterhalb die-
ser charakteristischen Energie findet man zusätzlich diskrete Exzitonenlinien
(vergleiche Abbildung 2.7). Diese tragen maßgeblich zur Absorption und Re-
flexion bei. Die Exzitonen werden als A-, B-, und C-Exziton, herrührend von
der Benennung der Bänder, bezeichnet. Die Übergangsenergien bei 1,6K für
A-, B- und C-Exziton betragen für unverspanntes GaN 3, 477 eV, 3, 4815 eV
bzw. 3, 498 eV [26].
15
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Abbildung 2.7: Reflektivitätsspektrum mit gekennzeichneten diskre-
ten A-, B- und C-Exzitonen für die HVPE-Probe bei T = 80K
Das Elektron und das Loch wechselwirken über die Coulombkraft und können
somit in Analogie zum Wasserstoffatom berechnet werden. Bei der Be-
stimmung der Energieeigenwerte geht man von der Annahme aus, dass die
Coulomb-Wechselwirkung schwach ist, weil andere Valenzelektronen das Ex-
ziton abschirmen. Weiterhin werden die Blochwellenfunktionen der Elek-
tronen durch s-Zustände vom Ga und N bestimmt, wohingegen die Löcher
durch die 2p-Zustände von N beschrieben werden. Die Exzitonwellenfunk-
tion ergibt sich damit als Linearkombination dieser zwei Wellenfunktionen.
Elektronen und Löcher sind bezüglich ihrer Massenmittelpunkte lokalisiert
und deshalb ist es zweckmäßiger, Wannier-Funktionen, Fouriertransformierte
der Blochfunktionen, zu verwenden. Für die diskreten Energiewerte erhält









mit n = 1, 2, 3, ... . (2.10)










Der zweite Term in Gleichung (2.10) beschreibt die kinetische Energie der
Exzitonen mit der Gesamtmasse M∗ = m∗e + m
∗
h. Die Bindungsenergie Eb
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des ruhenden Exzitons (K = 0) wird nach Gleichung (2.10) berechnet, indem








Exzitonen im Halbleiter haben zur Folge, dass Absorption schon bei der
Bandlückenenergie Eg, verringert um den Betrag der Exzitonenbindungs-
energie Eb (25meV für GaN), auftritt. Man unterscheidet zwischen freien
und an Störstellen gebundenen Exzitonen, welche nochmals um den Betrag
der Bindungsenergie des Exzitons EBX an die Störstelle verringert sind. Die
an Störstellen gebundenen Exzitonen werden erst bei tiefen Temperaturen
sichtbar (vergleiche Kapitel 5.2.1).
2.2.2 Einfluss der Verspannung auf Exzitonenüber-
gangsenergien
Die exzitonischen Übergangsenergien sind abhängig von der Verspannung
des Materials und somit von Probe zu Probe unterschiedlich. Bei kompres-
siver Verspannung steigt die Energielücke in der Bandstruktur im Vergleich
zu unverspanntem GaN an, wohingegen sich diese bei tensiler Verspannung
verringert [29]. Des weiteren wurden Druckwellenexperimente in Kombina-
tion mit zeitaufgelösten optischen Absorptionsmessungen durchgeführt, um
die Deformationspotentiale in GaN zu bestimmen. Damit kann eine theo-
retische Berechnung zum Verlauf der Energieverschiebung abhängig von der
Verspannung durchgeführt werden. Abbildung 2.8 zeigt die experimentellen
und theoretischen Übergangsenergien von A-, B- und C-Exziton, aufgetragen
über der c-Achsen-Verspannung.
Aus der Bestimmung der Übergangsenergien der Exzitonen kann man die
mechanische Verspannung in den jeweiligen Schichten bestimmen und damit
direkt auf die piezoelektrische Polarisation schließen. Dies ist von prakti-
scher Relevanz, da das Wachstum von AlGaN/GaN-Heterostrukturen keine
vollständig relaxierte Schichten erzeugt. Die unterschiedlichen thermischen
Ausdehnungskoeffizienten bzw. Gitterkonstanten der Nitridschichten im Ver-
gleich zum Substrat führen zu einer biaxialen Verspannung in der Ebene.
Diese biaxiale Verspannung εxx = εyy in der Basisebene wird durch eine
Verformung εzz in Richtung der c-Achse kompensiert. Die Verspannung in
17
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value foracz−D1 is larger in magnitudesmore negatived than
those found by most other groups.
B. Hydrostatic pressure
PhotoluminescencesPLd and reflectance studies of high-
quality wurtzite GaN on sapphire under hydrostatic pressure
revealed that the pressure coefficients forA, B, andC exci-
tons are the same to within experimental uncertainty.24 That
observation places the following constraint onD3 andD4:
D3 +
2sC33 − C13d
C11 + C12 − 2C13
D4 = 0, s10d
or D3=−1.8D4. The linear pressure coefficient for free-
standing GaNsRef. 16d is
DE = s41.4 meV/GPaduszzu = − 24.4«zz eV, s11d




C11 + C12 − 2C13
sact − D2d = − 24.4 eV.
s12d
Using acz−D1=−9.6 eV, we deriveact−D2=−8.2 eV.
C. Biaxial stress
To determineD3 and D4, we need to consider the strain
dependence of exciton resonance energies in GaN under bi-





sact − D2d = 21.2 eV. s13d
This value is much smaller than the values of 38.9 and
34.5 eV, derived by Chichibuet al.10,11 and Shanet al.,12
respectively. TheC exciton energies assigned by these au-
thors are the highest-energy points in Fig. 4. However, our
results suggest that these energies were misassigned. As
pointed out by Kornitzeret al.,25 misassignment ofC exciton
energies may occur easily for reflectance or PL studies made
at very low temperatures.
From Table I, the difference between the slopes forA and
C excitons with respect to«zz is D3−sC33/C13dD4. Given a
slope for EA equal to 15.4 eV,
10 the slope difference is
5.8 eV. Using the fact thatD3=−1.8D4, we derive
D3=1.9 eV andD4=−1.0 eV. However, it should be noted
that experimental uncertainties limit the accuracy of these
values. We plotted the free exciton energies reported by dif-
ferent authors versus«zz ssymbolsd under biaxial stress as
well as the calculation resultsslinesd using these deformation
potentials in Fig. 4. Our set of deformation potentials yield a
good fit to the experimental data.
V. DISCUSSION
In zinc-blende semiconductors, the hydrostatic deforma-
tion potentialsac sconduction bandd, av svalence bandd, and
the shear deformation potentialb are used. For wurtzite
semiconductors, the parametersD1 andD2 are analogous to
av, while D3 and D4 are analogous tob. The hydrostatic
deformation potentials shift theA, B, and C energy gaps
uniformly, whereas the shear components lift the degeneracy
of the valence bands atk=0. Our values forD3 andD4 are of
the same magnitudes as the shear deformation potentials of
zinc blende GaNfb=−1.6 to −3.6 eVsRef. 26dg and other
TABLE II. Deformation potentials for wurtzite GaN in units of
eV.
acz−D1 act−D2 D3 D4 Reference
−8.16 −8.16 3.71 3.71 a
−8.16 −8.16 1.44 −0.72 b
−6.5 −11.8 5.3 −2.7 c
−4.78 −6.18 1.4 −0.7 d
−2.9 −10.9 8.00 −4.00 e
acz+15.35 act+12.32 3.03 −1.52
f




−9.6 −8.2 1.9 −1.0 This work
aGil et al. sRef. 7d.
bTchounkeuet al. sRef. 8d.
cShanet al. sRef. 12d.
dChuanget al. sRef. 2d.
eKumagaiet al. sRef. 3d.
fSuzukiet al. sRef. 5d.
gSuzukiet al. sRef. 6d.
hChichibuet al. sRef. 9d.
iShikanaiet al. sRef. 10d and Chichibuet al. sRef. 11d.
FIG. 4. A plot of the transition energies forA, B, andC excitons
versusc-axis strain under biaxial stress. The symbols are experi-
mental data presented by Shikanaiet al. sRef. 10d, Gil et al. sRef.
7d, Shanet al. sRef. 12d, and Kornitzeret al. sRef. 25d, while the
lines indicate calculation results predicted by this work. The slope
of theA exciton line was taken to be 15.4 eVsRefs. 10 and 11d and
the free exciton energies for strain-free GaN were taken from Ref.
25.
PENGet al. PHYSICAL REVIEW B 71, 115207s2005d
115207-4
Abbildung 2.8: Vergleich der experimentell besti mten Übergangs-
energien (unterschiedliche Symbole) mit dem theoretischen Verlauf be-
rechnet aus den Deformationspotentialen für GaN [30]





und für die isotrope Verspannung in der Basisebene gilt




Für die Wurtzitstruktur ergibt sich folgende Beziehung für die Gitterkon-








wobei C13 = 106GPa und C33 = 398GPa die elastischen Konstanten für
GaN nach Polian et al. [31] sind. Dabei entsprechen a0 und c0, bzw. a und
c den Gitterkonstanten des relaxierten bzw. des verspannten Kristalls.
Die Verschiebung der Übergangsenergien und -wahrscheinlichkeiten (verglei-
che Abbildung 2.5 und 2.6) entsteht durch eine zusätzliche Verspannung. Die
Verspannung bewirkt eine Deformation der Einheitszelle, welche mit Hilfe
der Kristallfeldenergie beschrieben wird. Die Änderung von ∆cr aufgrund
der Verspannung errechnet sich nach [30,32] zu
∆cr → ∆cr + D3 · εzz + D4(εxx + εyy). (2.16)
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Abbildung 2.9: Relative Änderung der exzitonischen Übergangsener-
gien der drei freien Exzitonen abhängig von der biaxialen Verspannung
in der Wachstumsebene aus Berechnung von Peng [30]
Di sind die Deformationspotentiale für das Valenzband in GaN, wobei spezi-
ell die Potentiale D3 = 1, 9 eV und D4 = −1 eV [30] für die Bestimmung der
Kristallfeldenergie von Bedeutung sind.
Somit kann man mit den Gleichungen (2.4)-(2.7) und (2.16) die Verschiebung
der Exzitonenübergangsenergien abhängig von der jeweiligen Verspannung
bestimmen. In der Arbeit von Shan et al. [29] wurden die Gitterkonstan-
ten bei Raumtemperatur ermittelt und Reflexionsmessungen bei 10K durch-
geführt. Die Anpassung der experimentellen Ergebnisse mit Hilfe der De-
formationspotentiale, welche aus den Gitterkonstanten bei Raumtemperatur
bestimmt wurden, führt zu einer oberen Grenze in der Bestimmung der Para-
meter. In der Arbeit von Peng et al. [30] wurden die Deformationspotentiale
direkt bei Raumtemperatur gemessen. Bei derselben Temperatur wurden die
Absorptionskoeffizienten im belasteten und unbelasteten Zustand ermittelt
und daraus konnte auf die Bandlückenverschiebung geschlossen werden. Die
Messung bei derselben Temperatur und die direkte Ermittlung der Deforma-
tionspotentiale führt zu einer präziseren Bestimmung der Verschiebung der
energetischen Lage der drei Exzitonenübergänge:
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ΓC7 − ΓV9 = Eg + (acz −D1)εzz + (act −D2)(εxx + εyy)
−D3εzz −D4(εxx + εyy), (2.17)



























Eg bezeichnet die Bandlücke für homoepitaktisches, verspannungsfreies Ma-
terial und die Parameter acz und act beschreiben die Deformationspoten-
tiale des Leitungsbandes parallel bzw. senkrecht zur c-Achse. Die Werte
für GaN betragen Eg = 3, 447 eV bei T = 295K, (acz − D1) = −9, 6 eV,
(act −D2) = −8, 2 eV. Damit kann man die Energieverschiebung mit Kennt-
nis der Verspannung bzw. der Gitterkonstanten bestimmen. In Abbildung
2.9 ist die relative Änderung der Exzitonenübergangsenergien abhängig von
der Verspannung dargestellt. Für unverspanntes GaN [26,33] beträgt der Ab-
stand des A- und B-Exzitons 5,3meV und für A- und C-Exziton 22,7meV.
2.3 Spontane und piezoelektrische Polarisa-
tion
Die Gruppe-III-Nitride sind pyroelektrische Materialien, das heißt sie besit-
zen eine spontane Polarisation ohne Vorhandensein eines äußeren elektrischen
Feldes. In Verbindung mit dieser Eigenschaft ist die Piezoelektrizität der Ni-
tridhalbleiter zu nennen. Heterostrukturen wachsen pseudomorph, dass be-
deutet, dünne Schichten nehmen die Gitterkonstante der darunterliegenden
dicken Schicht an. Deshalb entsteht eine mechanische Verspannung in der
Wachstumsebene und diese wiederum induziert eine verspannungsabhängi-
ge Polarisation. Diese Polarisationen führen zu einem Gradienten an der
AlGaN/GaN-Grenzfläche und zur Ausbildung des 2D-Elektronengases.
Die GaN-Wurtzitstruktur setzt sich aus Doppellagen von Ga und N zusam-
men. Abhängig davon, welches Element die obere Lage der Doppelschicht
besetzt, entsteht die Polarität. In dieser Arbeit wurde mit Ga-polaren Pro-
ben experimentiert, das heißt, Ga befand sich in der Doppellage oben (siehe
Abbildung 2.10). Da Gallium (1,6) und Aluminium (1,5) im Vergleich zu
20
2.3. Spontane und piezoelektrische Polarisation
observed. For binary A–B compounds with wurtzite struc-
ture, the sequence of the atomic layers of the constituents A
and B is reversed along the@0001# and @0001W # directions.
The corresponding~0001! and (0001¯ ) faces are the A-face
and B-face, respectively. In the case of heteroepitaxial
growth of thin films of a noncentrosymmetric compound, the
polarity of the material cannot be predicted in a straightfor-
ward way, and must be determined by experiments. This is
the case for GaN epitaxial layers and GaN-based heterostruc-
tures with the most common growth direction normal to the
$0001% basal plane, where the atoms are arranged in bilayers.
These bilayers consist of two closely spaced hexagonal lay-
ers, one formed by cations and the other formed by anions,
leading to polar faces. Thus, in the case of GaN, a basal
surface should be either Ga- or N-faced. By Ga-faced we
mean Ga on the top position of the$0001% bilayer, corre-
sponding to the@0001# polarity ~Fig. 4! ~by convention, thez
or @0001# direction is given by a vector pointing from a Ga
atom to a nearest-neighbor N atom!. It is, however, impor-
tant to note that the~0001! and (0001¯ ) surfaces of GaN are
nonequivalent and differ in their chemical and physical
properties.29
Both types of polarity were reported to be found by ion
channeling and convergent beam electron diffraction in GaN
~0001! layers grown by MOCVD onc-plane sapphire if the
layers exhibited rough morphology, while for smooth films
Ga-face was exclusively concluded from the experimental
results.30 This result was supported by a photoelectron dif-
fraction study of MOCVD grown films.31 Smith et al.32,33
reported on investigations of surface reconstructions of GaN
grown by PIMBE onc-plane sapphire and PIMBE homoepi-
taxy on a MOCVD grown GaN sapphire substrate. They ob-
served two structurally nonequivalent faces with completely
different surface reconstructions attributed to the N-face for
MBE on sapphire and to the Ga-face for MBE on a MOCVD
template.
Weyheret al.34 studied the etching of GaN crystals and
MOCVD GaN films in aqueous solutions of KOH and
NaOH. They found that the rough surface of MOCVD films
with hexagonal crystallites~N-face!31 etched much more eas-
ily than the smooth Ga-face, related to the finding of Sasaki
et al.35 that rough films~N-face! oxidize more easily.
We used the x-ray standing wave method~XSW! and
chemical etching to determine the polarity of the MOCVD
and PIMBE grown films. The advantage of the XSW tech-
nique lies in the combination of the structural sensitivity of
x-ray diffraction with the chemical elemental sensitivity in-
herent to x-ray spectroscopy.36 The method is based on gen-
erating an XSW field by x-ray Bragg diffraction and moni-
toring the x-ray fluorescence yield excited by this field as a
function of glancing angle as the GaN layer is turned through
the narrow region of Bragg reflection. Determining the po-
larity of noncentrosymmetric crystals with the XSW tech-
nique is straight forward and has been demonstrated for
GaP37,38 and GaAs.39,40 In the case of a wurtzite GaN film
with a thickness of 1mm grown by PIMBE~similar to the
first layer of structures B and C! without nucleation layer, the
XSW technique was successfully applied. The standing wave
was generated by x-ray diffraction inside the GaN film and
the GaKa fluorescence yield was recorded as a function of
the incidente angle within the width of the~0002! reflection
peak. In these studies, N-face was found predominantly. The
uncertainty of the measurement allows for 10% fraction of
Ga-face material, at most. However, the sharpness of the
Bragg-peak indicates high structural film quality~for further
details see Ref. 41!.
Chemical etching of the GaN film grown by PIMBE for
10 min at 80 °C in a 1:10 KOH:H2O solution increased the
rms surface roughness from 2 to about 7 nm, whereas the
MOCVD grown GaN films with a surface roughness of
rms'0.2 nm were stable over more than 30 min under the
same conditions.
As observed by XSW and chemical etching, we con-
clude that our PIMBE grown GaN films are of N-face, while
our MOCVD grown films are of Ga-face material, in agree-
ment with the observations made by other groups mentioned
above. Because there are no theoretical and experimental re-
sults, that the face of an AlGaN/GaN heterostructure can be
different from the GaN bottom layer, it can be concluded that
structure A~Fig. 1! must possess the Ga~Al !-face, and het-
erostructures B and C must be of N-face polarity material.
In the following, the influence of the different polarities
on the electrical properties of AlGaN/GaN based structures
will be discussed.
IV. CARRIER CONFINEMENT AND TWO-
DIMENSIONAL ELECTRON GASES
Modulation doping, e.g., doping of the AlGaAs barrier
layer close to an AlGaAs/GaAs heterointerface, induces car-
riers in the undoped channel region. In the case ofn-type
doping of the barrier, the region in the barrier close to the
interface will be depleted, and the corresponding electrons
will accumulate in a triangular shaped potential in the GaAs
layer close to the interface. The electrons accumulated in the
potential will form a two-dimensional electron gas. These
electrons have an increased mobility in comparison to elec-
trons in the bulk of the active layer, since the carriers are
spatially separated from dopants in the barrier layer.42,43This
fact is frequently used for device applications in HFETs.
FIG. 4. Schematic drawing of the crystal structure of wurtzite Ga-face and
N-face GaN.
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Abbildung 2.10: Atomlagen bei Ga-Polarität [14]
Stickstoff (3,0) kleinere Elektronegativitäten haben, entsteht in den Bindun-
gen ein Dipolmoment. Die Abständ zwischen d n nächsten Nachbarn sind
nahezu gleich. Deswegen kompensieren sich die Dipolmomente hier zu Null.
Die Bindungslängen zwischen den übernächste Nachbarn in Richtu g der
c-Achse sind allerdings um 13 % kürzer als in der Ebene. Dadurch entsteht
ein resultierender Polarisationsvektor in Richtung c-Achse vom jeweiligen
Metall- zum Stickstoffatom.
Die Wurtzitstruktur besitzt zwei Arten von ersten Nachbarn (Metall-
Stickstoff), deren die Bindungslängen gegeben sind durch:
M −Nc1 = u · c (2.19)












in der Ebene (drei Bindu ge ). Es gibt w iterhin drei Typen von
übernächsten Nachbarn mit den Bindungslängen
M −Nc2 = (1− u) · c (2.21)
entlang der c-Achse (eine Bindung) sowie
M −Nb2 =
√
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Figure 3. Schematic drawing of a wurtzite AlN crystal with lattice constants a and c. The signs
of the charge of metal and nitrogen atoms are indicated as well as the positions of the nearest and
second-nearest neighbours to the Al central atom.




































where u denotes the cell internal parameter. In addition three types of second-neighbour
cation–anion distance connecting the cation M to the anions Nc2, Nb2 and Nb′2 (see figure 3)
are present:
M − Nc2 = (1 − u)c (one neighbour along the c-axis) (8)
M − Nb2 =
√
a2 + (uc)2 (six neighbours) (9)









c2 (three neighbours). (10)






and ideal cell internal parameter u = 83 = 0.375 it follows from equations (5)–(10) that the
bond length and the bond angles between the nearest neighbours (α = β = 109.47◦, table 1)
are equal, but the distance to the second-nearest neighbour along the c-axis is about 13%
shorter than the distance to the other second-nearest neighbours (this is not the case in the
cubic structure [36]).
It is known from experiment, as well as theoretical predictions, that neither the cell
internal parameter u, nor the c/a-ratio, is ideal in binary group III nitrides (see figures 4(a),
(b)) [2,32–34]. In order to evaluate the consequences of the nonideality of the wurtzite structure
on polarization and polarization-induced effects in group III nitrides we have calculated the
average bond lengths and angles as well as the second-neighbour distances (virtual crystal
limit) of ternary alloys taking advantage of the measured and calculated lattice constants and
average u parameter. The average cell internal parameter is defined as the average value of the
Abbildung 2.11: Schematische Darstellu g eines wurtziten AlN-
Kristalls; Al ist das Zentralatom; positives Zeichen bedeutet Al-Atome
und negatives N-Atome; der Index 1 kennzeichnet den nächsten und
die 2 den übernächsten Nachbar vom Zentralatom aus [14]
(drei Bindungen) in der Basalebene [8].
Reale Kristalle besitzen eine Kristallstruktur mit einem größeren zellinter-
nen Parameter u und somit ändern sich die Bindungslängen. Die spontane
Polarisation ist sehr sensibel auf die Strukturparameter (a, c), das heißt
AlN und GaN polarisieren unterschiedlich stark. In binären Nitridverbi -
dungen hängt PSP linear von der Versetzung der Anion- bzw. Kationgitter
ab. Die Nichtidealität der Kristallstruktur wächst von GaN zu AlN. Da-
durch steigt auch die spontane Polarisation von GaN (PSP = −0, 034 Cm2 ) zu
AlN (PSP = −0, 09 Cm2 ) an, weil das Verhältnis c/a von GaN zu AlN sinkt.
Untersuchungen von Bernardini et al. [20] ergaben, dass PSP für relaxierte
Mischkristalle mit festem x-Gehalt linear von u abhängt. Weiterhin wurde
nachgewiesen, dass die Differenzen der spontanen Polarisation in AlGaN-
Kristallen mit gleichem Al-Anteil größtenteils von Einflüssen der Struktur
und variierenden Kation-Anion-Bindungslängen herrühren.
Jedoch is der zellinterne Parameter eine nichtlineare Funktion vom Al-
Gehalt und somit ändert sich PSP nichtlinear mit der Mischkristallzusam-
mensetzung. In Abbildung 2.12 wird die Nichtlinearität von u durch die
Gleichung (2.3) beschrieben. Durch diese Nichtlinearität hängt auch PSP
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Abbildung 2.12: Spontane Polarisation PSP und zellinterner Parame-
ter u für AlxGa1−xN-Mischkristalle; Beschreibung der Nichtlinearität
durch den Bowing-Parameter und Vergleich mit der linearen Appro-
ximation nach dem Vegardschen Gesetz
nichtlinear von x ab. Für AlGaN gilt [8]:




mit b=0,021. In Abbildung 2.12 ist der nichtlineare Verlauf von u bzw. PSP
dargestellt und mit der linearen Näherung verglichen.
Die Kenntnis der spontanen Polarisation ist nicht ausreichend, um die py-
roelektrischen Eigenschaften von GaN- oder Heterostrukturen zu beschrei-
ben. Diese Strukturen wachsen pseudomorph und verspannt auf dem Sub-
strat oder der Pufferschicht. Eine Gitterfehlanpassung entsteht durch die
unterschiedlichen Gitterkonstanten der binären Nitridverbindungen und de-
ren Mischkristallen sowie durch die unterschiedlich großen thermischen Aus-
dehnungskoeffizienten. Die somit entstandene Gitterfehlanpassung ruft eine
Verspannung im Kristall hervor. Dies bewirkt eine Verschiebung der Io-
nenrümpfe und der Ladungen, so dass sich ein elektrisches Polarisationsfeld
aufbaut. Man spricht hier vom piezoelektrischen Effekt, der durch die span-
nungsinduzierte Polarisation
PPE = eijεk (2.25)
mit eij als piezoelektrischen Tensor beschrieben wird. Der piezoelektrische
Tensor besteht aus drei unabhängigen Komponenten, von denen nur zwei
23
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(e33 und e31) in die Berechnung der piezoelektrischen Polarisation entlang
der [0001]-Achse einfließen. Durch die Verknüpfung der Gleichungen (2.25)













e31 − e33 C13C33
)
ist für AlxGa1−xN unabhängig von der Al-
Konzentration x stets negativ. Weiterhin gilt bei kompressiver Verspannung
die Bedingung a < a0 und somit folgt für PPE stets ein positives Vorzeichen.
Das heißt, dass der Polarisationsvektor in positive z-Richtung zeigt. Für
Zugverspannung gilt a > a0 und das daraus folgende negative Vorzeichen
bedeutet dann, dass die piezoelektrische Polarisation gegen die Wachstums-
richtung (in negative z-Richtung) zeigt.
Zu beachten ist, dass die Polarisation nichtlinear mit der Verspannung von
GaN zu AlN ansteigt. Für pseudomorph auf eine Pufferschicht gewachsene





In erster Näherung kann man die piezoelektrischen und elastischen Konstan-
ten, analog zu den Gitterkonstanten, für Mischkristalle nach dem Vegard-
schen Gesetz linear zwischen den Binärverbindungen interpolieren. Nach
Gleichung (2.26) hängt somit PPE nichtlinear vom Al-Gehalt ab. Die pie-
zoelektrische Polarisation ergibt sich für eine auf einer unverspannten AlN-
bzw. GaN-Puffer pseudomoprh gewachsenen AlxGa1−xN-Schicht wie folgt:








Da bei den verwendeten Proben zuerst eine AlN- bzw. GaN-
Nukleationsschicht von ca. 25 nm gewachsen wurde und anschließend eine
1µm dicke GaN-Pufferschicht, ist Gleichung (2.29) zur weiteren Berechnung
zu verwenden. Die AlN-Nukleationsschicht hat durch die darüber befindli-
che dicke GaN-Schicht keine Auswirkung auf den Polarisationsgradient an
der AlGaN/GaN-Grenzfläche. Die angegebenen Gleichungen gelten unter
der Annahme, dass Cij und eij für den jeweiligen Kristall konstant sind, und
dass die piezoelektrische Polarisation linear von der Verspannung abhängt.
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Abbildung 2.13: Piezoelektrische Polarisation PPE und Gitterkon-
stante a für AlxGa1−xN-Mischkristalle
Falls jedoch starke Verspannungen auftreten, werden diese Beziehungen
nichtlinear. Diese Nichtlinearität ist eine reine Volumeneigenschaft und
dominiert gegenüber Effekten, wie Fehlordnungen oder alternierenden Bin-
dungslängen [20]. Dadurch kann man PPE für Mischkristalle linear aus der
piezoelektrischen Polarisation der binären Verbindungen interpolieren:
PPE,AlxGa1−xN = xPPE,AlN(ε(x)) + (1− x)PPE,GaN(ε(x)). (2.30)
Diese binären Nitridhalbleiter hängen jedoch nichtlinear von der Verspan-
nung ab und es folgt für PPE [8]:












In Abbildung 2.13 sind die piezoelektrische Polarisation und die a-
Gitterkonstante abhängig vom Al-Gehalt dargestellt. PPE für AlGaN-
Kristalle wurde nach Gleichung (2.30) linear aus der piezoelektrischen Po-
larisation der Binärkomponenten berechnet. Dabei wird die nichtlineare
Abhängigkeit von PPE von der Verspannung über die Gleichungen (2.31)-
(2.33) berücksichtigt. Man erkennt, dass eine lineare Änderung der Gitter-
konstante eine nichtlineare Änderung in der piezoelektrischen Polarisation
25
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zur Folge hat, hervorgerufen durch die quadratische Abhängigkeit von der
Verspannung.
Für zugverspannte AlGaN/GaN-Heterostrukturen mit Ga-Polarität zeigen
spontane und piezoelektrische Polarisation in Richtung des Substrates und
für druckverspannte Proben sind diese antiparallel. Wenn diese zwei Polari-
sationsarten parallel sind, verstärken sie den Effekt, und wenn sie antiparallel
sind, ist die Polarisation in der Probe geschwächt.
2.4 Entstehung eines zweidimensionalen
Elektronengases
Das Verständnis der nichtlinearen Abhängigkeit der spontanen und piezo-
elektrischen Polarisation vom Al-Anteil und der Verspannung in der Hete-
rostruktur ermöglicht eine Aussage zur Entstehung der polarisationsindu-
zierten Ladungen an Grenzflächen in der Probe. Die Gesamtpolarisation P
setzt sich additiv aus spontaner PSP und piezoelektrischer Polarisation PPE
zusammen:
P = PSP + PPE. (2.34)
Da die Werte für die piezoelektrische und die spontane Polarisation von
GaN zu AlN zunehmen, ist die gesamte Polarisation im AlGaN größer
als im GaN-Puffer. An der AlGaN/GaN-Grenzfläche ändert sich somit
P zwischen den zwei Materialien abrupt. Dadurch entsteht eine 2D-
Polarisationsladungsdichte ρP im Bereich von 10
−2 C/m2 an der Grenzfläche,
welche mit der Polarisation über
∇P = −ρP (2.35)
verknüpft wird. Im speziellen Fall von einer AlGaN/GaN-Grenzfläche be-
wirkt der Polarisationsgradient eine 2D-Flächenladungsdichte σP , die sich
aus der Differenz der Polarisation von oberer und unterer Schicht berechnen
lässt:
σP = P (oben)− P (unten). (2.36)
Wenn die polarisationsinduzierte Ladungsdichte σP positiv ist, haben freie
Elektronen die Tendenz, diese Ladung zu kompensieren, und es kommt zur
Ansammlung von freien Elektronen an der Grenzfläche. Für eine zugver-
spannte (ε > 0) Al0,3Ga0,7N-Schicht auf unverspanntem GaN berechnet sich
26

















Abbildung 2.14: Spontane und piezoelektrische Polarisation in einer
AlGaN/GaN-Heterostruktur mit Ga-Polarität. Das 2DEG liegt an





[[PSP(Al0,3Ga0,7N) + PPE(Al0,3Ga0,7N)]− [PSP(GaN) + PPE(GaN)]] Cm2
e
= −
[[−0, 04669− 0, 00403]− [−0, 034 + 0]] C
m2
e
= 1, 044 · 1013cm−2. (2.37)
In Abbildung 2.14 ist die Probenstruktur mit den entsprechenden Polari-
sationen eingezeichnet. In der relaxierten GaN-Pufferschicht zeigt PSP zum
Substrat hin. Darauf folgt schließlich eine verspannte AlGaN-Schicht, in
der sich die gesamte Polarisation aus der Summe P = PSP + PPE ergibt.
Die abschließende GaN-Deckschicht weist auch eine spontane Polarisation in
Richtung des Substrates auf.
Ein Vorteil ist, dass keine künstliche Dotierung notwendig ist, um die 2DEG-
Elektronen bereitzustellen. Diese stammen nach Ibbetson et al. [35] und
Jogai [36] von ionisierten Oberflächendonatoren. Dabei wird davon ausge-
gangen, dass die AlGaN-Barriere undotiert, die Bänder ungekrümmt sind
und sich die Donatorenzustände unterhalb der Leitungsbandkante befinden.
Durch die ionisierten Donatoren wird die Ladungsneutralität in der Probe
gewährleistet. Im Gleichgewichtszustand ist das Ferminiveau an der Ober-
fläche unterhalb der Donatorzustände. Ionisierte Donatoren, oberhalb der
Fermienergie, stellen Elektronen bereit, die zum 2DEG beitragen und die po-
sitive polarisationsinduzierte Flächenladungsdichte an der Heterogrenzfläche
abschirmen. Durch eine hinreichende Dicke der AlGaN-Schicht erhöht sich
die Bandverkippung, hervorgerufen durch die Polarisation. Ab dieser Dicke
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Abbildung 2.15: Bänderschema für eine AlGaN/GaN-Heterostruktur
mit Oberflächendonatormodell zur Ausbildung des 2DEG
liegen die Oberflächendonatorzustände oberhalb der Fermienergie und wer-
den ionisiert (vergleiche Abbildung 2.15). Die 2DEG-Dichte für pseudomorph
gewachsene Proben, mit AlGaN-Dicken größer als 15 nm und einem Al-Anteil
von mehr als 6%, kann man näherungsweise mit der Gleichung
nS(x) = [−0, 169 + 2, 61 · x + 4, 5 · x2] · 1013cm−2 (2.38)
berechnen. Eine detaillierte Berechnung ist in Refs. 8 und 14 genauer
vorgestellt. Für eine Probe mit x = 20, 1% und einer Schichtdicke von
dAlGaN = 30nm ergibt sich eine Elektronenkonzentration an der Grenzfläche
von 5, 4 ·1012cm−2. Eigene Untersuchungen für diese Zusammensetzung wer-
den in Kapitel 6.3.2 vorgestellt.
Diese Approximation wurde für Proben ohne Deckschicht durchgeführt, je-
doch hat eine 2 nm-Schicht einen Einfluss auf die 2DEG-Dichte. In Abbil-
dung 2.16 oben ist das Valenz- und Leitungsband mit Deck-Schicht dar-
gestellt. Das Oberflächenpotential bleibt unabhängig von der Deckschicht-
dicke konstant, weil die Fermienergie durch die Oberflächenzustände fest-
gehalten wird [37, 38]. Eine Erhöhung der Dicke hat zur Folge, dass der
Bandkantenverlauf flacher ist. Die Lage der Leitungsbandkante in Bezug auf
das Ferminiveau ist im Bereich des Kanals durch die 2DEG-Konzentration
festgelegt. Durch das Flacherwerden des Bandkantenverlaufs in der Bar-
riere mit steigender GaN-Deckschichtdicke verringert sich zwangsläufig die
Feldstärke in der AlGaN-Barriere. Die 2DEG-Dichte fällt mit steigender
Deckschichtdicke ab, weil weniger Oberflächenzustände oberhalb der Fermi-
energie liegen und nicht ionisiert werden können. Dadurch werden einige
Donatoren unter die Fermienergie gedrückt und können keine Elektronen
für die AlGaN/GaN-Grenzfläche bereitstellen, somit sinkt die 2DEG-Dichte
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consistent calculation. Asx is increased for a given barrier
thickness, a greater number of surface donors must be ion-
ized to maintain the same surface potential. Under ideal con-
ditions, i.e., in the absence of dopants and traps, the 2DEG
density must equalNsd
1 because of charge conservation,
hence the increase in the 2DEG density withx. If x is too
small, however,Ed drops belowEF at the surface, prevent-
ing the surface donor states from being ionized. In the ab-
sence of any other source of electrons, the 2DEG is not
formed in such a case.
It is evident from Fig. 2 that the 2DEG density ap-
proaches saturation as the barrier thickness is increased. This
effect is shown more clearly in Fig. 3 which depicts the
calculated 2DEG density as a function of the AlxGa12xN
layer thickness for varying values ofx. It is seen from Fig. 3
that there is a threshold barrier thickness below which the
2DEG is not formed. For very thin barriers,Ed falls below
EF , preventing surface-state ionization. As the barrier thick-
ness is increased,Ed approachesEF , enabling more and
more surface states to be ionized. Eventually, all of the sur-
face states are emptied, causing the 2DEG density to ap-
proach saturation, as shown in Fig. 3. Both the threshold and
saturation effects have been seen in experimental
data.8,9,12,16,18 Some experimental data9 have shown the
2DEG density reaching a peak at a certain barrier thickness,
followed by a gradual reduction in the 2DEG density as the
thickness is further increased. This behavior can be repli-
cated within the model by assuming that the AlGaN layer
contains acceptor traps.13
Applying the model, the effect of a GaN cap layer on the
2DEG can be examined, assuming surface states to be the
underlying source of the 2DEG. From the foregoing results,
it is expected that a GaN cap will result in a lower 2DEG
density. This is shown in Fig. 4, depicting the calculated
conduction and valence band edges and the free electron dis-
tribution along thec axis of two HFETs, one with a 50 Å
GaN cap and the other without a cap. Both structures have a
300 Å Al0.3Ga0.7N barrier. Herencap51.20310
13 cm22 and
nno cap51.47310
13 cm22. Within the present model, the re-
duction in the 2DEG density for the GaN-capped structure is
caused by fewer surface states having to be emptied to
achieve the given surface potential. That these results are
reasonable can be confirmed by calculating the 2DEG den-
sity for varying GaN-cap thickness and comparing the results
with experimental data. Figure 5 shows the 2DEG density
calculated for a GaN/Al0.3Ga0.7N/GaN HFET as a function
of the cap thickness. The initial decrease of the 2DEG with
increasing cap thickness is due toEd starting to drop below
EF , causing fewer surface donors to be ionized. The magni-
tude and variation of the 2DEG depend on the thickness and
alloy composition of the AlGaN layer, but the trend is iden-
tical to that seen in experimental data for GaN/AlN/GaN
structures.18 Also seen in Fig. 5 is the saturation of the 2DEG
beyond a certain cap thickness, in this example, about 120 Å.
This saturation has also been observed in the experimental
FIG. 3. Calculated 2DEG charge density as a function of the AlGaN layer
thickness for varying AlGaN mole fraction at 300 K. The bottommost curves
denote lower mole fractions. The structure is assumed to be undoped.
FIG. 4. Calculated conduction and valence band edges~left y axis! and free
electron distributionn ~right y axis! along ac-axis slice of two undoped
HFETs consisting of 300 Å of Al0.3Ga0.7N on a thick GaN buffer at 300 K.
One of the structures has a 50 Å GaN cap layer. The dot-dashed line is the
Fermi energy. The surface of the structures is at the left extremity and the
interior towards the right.
FIG. 5. Calculated 2DEG density as a function of the GaN-cap thickness for
an undoped GaN/Al0.3Ga0.7N/GaN structure having 300 Å of Al0.3Ga0.7N at
300 K.
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data.18 It can be shown that this eff ct is relat d to charge
conservation.
To illustrate this situation further, the band structure is
calculated for a GaN/AlGaN/GaN HFET having a GaN-cap
thickness of 140 Å. Figure 6 shows the band edges and elec-
tron and hole distribution along thec axis of this structure.
For cation-faced HFETs, a valence-band quantum well is
formed at each GaN on AlGaN interface. As the cap thick-
ness is increased, the valence-band edge approaches and,
eventually, crossesEF , causing a two-dimensional hole gas
~2DHG! to form at the interface. Because of charge conser-
vation, all of the charges in the structure must balance such
that Nsd
15n2p. In the example shown in Fig. 6,Nsd
158.32
31012 cm22, n51.00931013 cm22, and p51.77
31012 cm22. As the cap thickness continues to increase,Ed
starts to drop belowEF , causing fewer of the surface states
to be ionized. If valence band states were not taken into
account, the 2DEG density would, ordinarily, begin to de-
crease at this stage. The formation of the 2DHG charge,
however, offs ts the crea e inNsd
1 , a d t 2DEG density
is maintained at a constant level. For very thick a caps,
.400 Å in this example,Ed drops completely belowEF
resulting inNsd
150 andn5p. All of the free electrons then
originate from previously filled states in the valence band
quantum well at the GaN on AlGaN interface. It should be
noted that the calculations herein are based on a steady-state
model and do not account for the dynamics of the charge
exchange between the adjacent layers. It is reasonable to
suppose, however, that electrons are transferred from the
GaN/AlGaN to the AlGaN/GaN quantum well via tunneling,
either direct or assisted by intermediaries within the band
gap, leaving behind free holes at the GaN/AlGaN interface.
So far it has been assumed in the present calculations
that the surface potential is fixed at 1.4 eV, reached after
convergence. The exact value, however, is not well known
and appears to depend on the growth conditions, the alloy
composition of the uppermost layer, the doping level, and
surface passivation. Within the model, the 2DEG density is
seen to exhibit a strong dependence on the surface potential.
This dependence is depicted in Fig. 7 which shows the cal-
culated 2DEG density as a function ofEc2EF . The model,
essentially, shows a linear dependence of the 2DEG density
on the surface potential except for a small region near zero.
The results also depend on the alloy composition and thick-
ness of the AlGaN layer, but remain linear.
It would appear from the calculated results shown here
that a wide range of published experimental results on the
2DEG can be accounted for under the assumption that sur-
face states are the underlying cause of the 2DEG. One phe-
nomenon that seems to contradict this assumption is the ef-
fect of surface passivation, either by Si3N4 or SiO2 , on the
device performance. It has been shown experimentally19,20
that passivation increases the output power density due, no
doubt, to an increase in the drain current, caused, in turn, by
an increase in the 2DEG density. Hall measurements21 show
that the 2DEG density increases with passivation. If, as has
been suggested, passivation reduces the surface state density,
then within the present model, the 2DEG density should de-
crease after passivation. An alternative mechanism, such as
charge transfer from unintentional dopants, would then have
to be considered as the cause of the 2DEG. There are, how-
ever, possible explanations for the 2DEG increase that are
consistent with surface states being the source of the 2DEG
without contradicting the passivation results. One possibility
is that, rather than eliminate surface states, the passivation
reduces the ionization energyEd relative to the conduction
band edge. If, for example, the surface states are hydrogenic,
this reduction could be brought about by a change in the
effective dielectric constant due to the passivation layer. It is
found from the model that ifNsd is sufficiently large,EF
becomes very close toEd once convergence is achieved.
Thus Ec2EF will also be reduced and, from Fig. 7, will
esult in an increase in the 2DEG density. Another possibility
is that there may also be acceptor surface states in the band
gap. The passivation may annihilate one set of surface states
and leave others intact. The detailed physics of the surface
FIG. 6. Calculated conduction and valence band edges~left y axis! and free
electronn and hol dist ibutionp ~both quantities on the righty axis! along
a c-axis slice of an undoped GaN/AlGaN/GaN HFET consisting of 300 Å of
Al0.3Ga0.7N on a thick GaN buffer at 300 K. The GaN cap layer is 140 Å.
The dot-dashed line is the Fermi energy. The surface of the structure is at the
left extremity and the interior towards the right.
FIG. 7. Calculated 2DEG density as a function ofEc2EF for an undoped
Al0.3Ga0.7N/GaN structure having 300 Å of Al0.3Ga0.7N at 300 K.
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Abbildung 2.16: Oben: berec netes Bä derschema und Elek-
tronenkonzentration für eine AlGaN/GaN-Heterostruktur mit GaN-
Deckschi ht und 2DEG; u t n: Darstel ung des Bandverlaufes mit
Deckschicht,welche zur Ausbildung eines 2D-Löchergases führt [36]
mit steig nder Deckschichtdicke. Erreicht die Deckschicht einen bestimmten
Grenzwert (ca. 12 nm mit x=30%) steigt das Valenzband über die Fermiener-





Die Charakterisierung der GaN/AlGaN/GaN-HEMT-Strukturen geschieht
mittels optischer Spektroskopie. Dieses Kapitel dient zur Beschreibung der
theoretischen Grundlagen und der experimentellen Umsetzung der Messme-
thoden. Im ersten Teil dieses Abschnittes wird die Elektroreflexion behan-
delt und die Analyse der Franz-Keldysh-Oszillationen (FKO) beschrieben.
In Kapitel 3.3 wird die Photoreflexion nur kurz erläutert, da sie der ER
sehr verwandt sind. Folgend geht es um die Bestimmung der Reflektivität.
Unter 3.5 wird die Spektralellipsometrie erläutert, welche zur kontaktfreien
Bestimmung der Schichtdicken der Probenstruktur dient. Die Photolumines-
zenz wird im letzten Kapitel 3.6 dieses Abschnittes näher beschrieben.
3.1 Elektroreflexion
3.1.1 Prinzip Elektroreflexion
Die Spektren der dielektrischen Funktion (DF) oberhalb der Bandlücke sind
relativ breit und somit sind die kritischen Punkte der Bandstruktur (van-
Hove-Singularitäten) kaum eindeutig zu identifizieren. Deswegen ist es vor-
teilhafter, die Ableitung der DF zu messen, um den breiten Untergrund, der
durch Band-zu-Band-Übergänge entsteht, zu eliminieren. Die Modulations-
spektroskopie untersucht Interband-Übergänge durch Anlegen einer periodi-
schen Störung. Ein Verfahren zur Bestimmung der kritischen Punkte stellt
die Elektroreflexion dar, welche durch Seraphin und Hess zuerst beschrieben
wurde [39]. Bei dieser Modulationstechnik untersucht man den Einfluss ei-
nes äußeren, elektrischen Feldes auf die Probeneigenschaften. Diese Störung
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wird durch das Anlegen einer Wechselspannung UAC, welche zusätzlich von
einer Gleichspannung UDC überlagert werden kann, erzeugt. Damit ändern
sich die optischen Eigenschaften im Halbleiter, welche über die dielektrische
Funktion beschrieben werden. Die DF ist definiert als
ε̄ = ε1 + iε2. (3.1)
Sie ist über die Beziehung
n̄ = n + iκ =
√
ε̄ (3.2)
mit dem Real- und Imaginärteil (n und κ) des komplexen Brechungsindex n̄
verknüpft. Damit ergeben sich für den Real- und Imaginärteil der dielektri-
schen Funktion folgende Gleichungen:
ε1 = n
2 − κ2, (3.3)
ε2 = 2 · n · κ. (3.4)
Das ER-Signal setzt sich aus der Reflektivitätsänderung ∆R, welche durch
das modulierte, elektrische Feld bewirkt wird, und aus der Reflektivität R
bei U = UDC zusammen. ∆R ergibt sich aus der Differenz der Reflektivitäten
bei den zwei Feldstärken, die über die angelegten Spannungen UDC+0.5UAC
und UDC−0.5UAC eingestellt werden können. Die Spannungsamplitude der
Rechteckfunktion, die zur Modulation dient, bestimmt entscheidend die In-
tensität des Signals. Die Reflektivität kann bei senkrechtem Einfall über
R =
(n− 1)2 + κ
(n + 1)2 + κ
(3.5)








[R(E, F2) + R(E, F1)])
= αS(ε1, ε2)∆ε1 + βS(ε1, ε2)∆ε2. (3.6)
Die Koeffizienten αS und βS werden als Seraphin-Koeffizienten [40, 41] be-
zeichnet. Sie geben an, wie stark der Real- bzw. Imaginärteil zum ER-Signal
beiträgt, und sind abhängig von der Photonenenergie des einfallenden Lichtes
sowie von den optischen Konstanten der angrenzenden Medien. Die ER ist
eine hochempfindliche Methode zur Bestimmung der kritischen Punkte der
Bandstruktur, weil das ER-Signal proportional zur dritten Ableitung der DF
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aus entsprechenden Ellipsometriemessungen ist. Der Einfluss eines starken
elektrischen Feldes auf den Absorptionskoeffizienten eines Halbleiter wird als
Franz-Keldysh Effekt bezeichnet. Durch die Anwesenheit des äußeren elek-
trischen Feldes erfahren die nichtlokalisierten, freien Elektronen im HL eine
Störung, was sich auf die Wellenfunktion Ψ der Elektronen auswirkt. Dies
verursacht die Franz-Keldysh-Oszillationen im ER-Spektrum oberhalb der
Bandlücke und die Absorption in der verbotenen Zone.
3.1.2 Auswertung Elektroreflexionsspektren
Die Änderung des Imaginärteils der dielektrischen Funktion, aufgrund der
Anwesenheit eines elektrischen Feldes in z-Richtung kann über die Diffe-
renz von ε2(ω, Fz) und ε2(ω, 0) bestimmt werden. Unter Verwendung der
Kramers-Kronig-Relation lassen sich ε1 und ε2 ineinander umrechnen. Dar-
aus ergeben sich für die Änderung der DF durch das elektrische Feld die
Beziehungen
































Die sogenannten elektrooptischen Funktionen G(x0) und F(x0) können durch
die konvergenten und divergenten Lösungen Ai(x0) und Bi(x0) der Airy-
Differentialgleichung und deren ersten Ableitungen Ai′(x0) und Bi
′(x0) aus-
gedrückt werden [42]. Für einen 3D−M0 kritischen Punkt eines Halbleiters
mit parabolischer Bandstruktur kann man ∆ε2 oberhalb der Bandlücke (un-
gefähr ab der dritten Oszillation) asymptotisch nähern [43,44]:





















Maxima und Minima werden beobachtet, wenn das Argument des Kosinus







= v · π mit v = 3, 4, 5, ... (3.13)
Stellt man in einem Diagramm (h̄ωv−Eg)3/2 über der Nummer v der Extrema








Damit kann man nun bei bekannter reduzierter effektiver Masse µ∗ die elek-
trische Feldstärke in der Probe bestimmen.
Die Auswertung der kritischen Punkte der Bandstruktur erfolgt über die
dielektrische Funktion. Für die Übergangsenergie eines kritischen Punktes
sind freie Exzitonen entscheidend beteiligt. Der Exzitonenbeitrag zur dielek-




h̄ω − EEx + iΓ
. (3.15)
I ist die Amplitude, EEx die Übergangsenergie und Γ die Verbreiterung.
Durch das modulierte interne elektrische Feld erfährt εEx auch eine Änderung
und es ergibt sich damit
∆εEx ∝ (h̄ω − EEx + iΓ)−n. (3.16)
Der Parameter n berücksichtig die Dimension des kritischen Punktes. Für





(h̄ω − EEx + iΓ)2
(3.17)
mit C als Konstante, welche die Amplitude repräsentiert, und φ als Pha-
senwinkel. Dieser beschreibt die Art des Übergangs und den optischen Weg
durch das Material. Die Übergangsenergie EEx und der phänomenologische
Verbreiterungsparameter Γ legen die energetische Lage und Breite der Struk-
tur fest. Aus den Spektren ist es möglich, die energetische Lage und die
Verbreiterung ohne die Kenntnis der Materialkonstanten des Kristalls oder
der elektrischen Feldstärke zu ermitteln.
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3.1.3 Experimenteller Aufbau
Der experimentelle Aufbau des ER-Messplatzes ist in Abbildung 3.1 darge-
stellt. Als Lichtquelle wird eine 100W-Xenonkurzbogenlampe verwendet, die
sich in einem Lampengehäuse mit Kondensor befindet. Die Linse L1 fokus-
siert das Licht nahezu vollständig auf den Eintrittsspalt des Monochromators
(PGS 2). Eine Blende hinter L1 sorgt für eine homogene Ausleuchtung des
Spaltes, indem sie Randbereiche des Lichtstrahls verdeckt. Der Monochroma-
tor zerlegt das Licht spektral. Dieses wird anschließend auf die Linse L2 ins
Unendliche abgebildet. Dadurch wird ein nahezu paralleler Strahl erzeugt,
der auf ein Spiegelprisma trifft und schließlich auf die Probe im Kryostaten
abgelenkt wird. Eine Linse (Objektiv) außerhalb des Kryostaten fokussiert
das Licht unter nahezu senkrechtem Einfall auf die Probe. Die Probe befin-
det sich in einem Kryostaten, in dem Stickstoff bzw. Helium eingefüllt wird,
um Temperaturexperimente von 5K bis 300K durchzuführen.
Das reflektierte Licht wird danach auf das Prisma zurückgeleitet und von
einer Photodiode detektiert. Eine vor der Diode angebrachte Linse sorgt für
eine optimale Ausleuchtung der Detektorfläche. Diese erzeugt einen Gleich-
stromanteil, welcher proportional zu R ist, und eine Wechselkomponente pro-
portional zu ∆R.
Der Wechselanteil der Reflektivität entsteht durch Anlegen eines im Funk-
tionsgenerator erzeugten elektrischen Wechselsignals an dem ohmschen und
dem Schottkykontakt der Probe. Der Photostrom im Detektor wird mittels I-
U-Vorverstärker umgewandelt und mit einem Faktor von 108 V/A verstärkt.
Der Gleich- und Wechselspannungsanteil wird vom PC gemessen. Vorausge-
hend wird die Wechselspannung phasensensitiv mit einem Lock-In-Verstärker
in Form einer Gleichspannung ausgegeben. Das Messprogramm erzeugt das
Messignal der Elektroreflexion ∆R
R
(3.6). Dieses Verhältnis wird aus der vom
Lock-In erzeugten Gleichspannung (∝ ∆R) und der von außen angelegten
Gleichspannung UDC(∝ R) gebildet.
3.2 Photostrommessung
3.2.1 Grundlagen Photostrommessung
Bei der Messung des Photostromes (PC) werden Elektron-Loch-Paare in der



















Abbildung 4.6: Schematischer Aufbau des ER-Messplatzes.
180 Hz), welches direkt an die beiden Metallkontakte angelegt wird. Über einen
Lock-in-Verstärker wird gleichzeitig der Wechsel (∆R)- und Gleichanteil (R) des
Signals an der Photodiode bestimmt. Damit wird noch einmal deutlich, das die
Größe des ER-Signals weitestgehend unabhängig von der auftreffenden Lichtleit-
stung ist. Es handelt sich hier um ein ”selbstnormierendes“ Verfahren. Die ER
als differentielle Methode ist ein sehr sensitives Verfahren bezüglich den opti-
schen Eigenschaften der untersuchten Strukturen. Durch den Kryostaten war es
möglich, Messungen im Temperaturbereich von 5-300 K durchzuführen.
4.3.2 Reflektivität und Photostrom
Die Reflektivitäts- und Photostrommessungen wurden am selben Meßplatz
durchgeführt. Als Parameter während der Messung dienten auch hier Tempera-
tur und Gatespannung, die allerdings nicht mit einem Wechselsignal überlagert
wurde. Um auch bei diesen Methoden das Lock-in-Prinzip anwenden zu können,
wurde gechoppertes Licht vom Monochromator auf die Probe geschickt.
Bei den Messungen der Reflektivität werden Einflüsse des gesamten Schichtsy-
stems betrachtet. Die Signalgröße R setzt sich in diesem Fall unterhalb der Band-
kante von GaN aus Interferenzoszillationen, hervorgerufen durch das Schichtsy-
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Abbildung 3.1: Schematischer Aufbau des ER Messplatzes
schließend werden diese über das innere elektrische Feld bzw. die von außen
zwischen Schottky- und ohmschem Kontakt angelegte Spannung getrennt.
Der entstandene Photostrom wird in Abhängigkeit von der Energie des an-
rege den Lichts gemessen. Ein Vorteil dieser Met ode best ht darin, ass
nicht das von der Probe reflektierte Lic t mittels eines D t ktors gemessen
wird, sondern direk der generierte Photo r m. Dies r ist proportional zur





mit dem Imaginärteil der DF verknüpft ist, wobei c0 die Vakuumlichtge-
schwindigkeit und n die Brechzahl des Mediums ist.
Dadurch ist diese Technik auch bei Materialien anwendbar, die eine sehr
rauhe Oberfläche besitzen und Reflexionsmessung durch die geringe Inten-
sität unmöglich machen. Ein weiterer ganz wichtiger Vorteil der Messung des
Photostroms besteht in der Möglichkeit der Änderung der Polarisation des
Messlichts mittels eines Glan-Thomson-Prismas. Damit ist es unmittelbar
möglich, die Auswahlregeln der exzitonischen Übergänge für unterschiedli-
che Polarisationen zu untersuchen (Vergleiche Kapitel 2.2.1). Dies wurde im
Rahmen dieser Arbeit nicht durchgeführt, kann aber Gegenstand weiterer
Experimente sein.
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3.2.2 Experimenteller Aufbau
Der experimentelle Aufbau zur Messung des Photostroms ist dem für die
Messung der Elektroreflexion sehr ähnlich (Abbildung 3.1). Der Hauptun-
terschied besteht im fehlenden Photoempfänger bei Photostrommessungen.
Der Chopper hinter dem Monochromator liefert die Referenzfrequenz für den
Lock-In-Verstärker, wodurch der Einfluss von Streulicht aus der Umgebung
eliminiert wird. Ein Picoamperemeter misst den generierten Photostrom.
Ein Transformator filtert den Gleichspannungsanteil heraus und lässt den
Wechselanteil der Spannung, welcher durch das gechopperte Licht auf dem
Schottky-Kontakt erzeugt wird, passieren. Das Signal wird dem PC zu-
geführt und man erhält eine wellenlängenabhängige IPh(λ) Charakteristik
für die jeweilige Probe.
3.3 Photoreflexion
3.3.1 Prinzip der Photoreflexion
Die Photoreflexion ist ebenfalls wie die ER ein Vertreter der Modulations-
spektroskopie. Die Art der Modulation des elektrischen Feldes in der Probe
unterscheidet sich jedoch. Anstatt Kontakte auf die Probe zu bringen und
darüber ein externes moduliertes Feld anzulegen, nutzt man hier einen in-
tensitätsmodulierten Laser.
Ein gechopperter Laser erzeugt in der Probe periodisch Elektron-Loch-Paare.
Eventuell fest vorhandene Ladungen werden dadurch abgeschirmt, das heißt,
die inneren elektrischen Felder verringern sich. Interne Felder entstehen
durch mögliche vorhandene geladene Oberflächenzustände, Verunreinigungen
oder ungesättigte Bindungen. Das Abschirmen der inneren Felder ändert die
Reflektivität der Probe mit der gleichen Modulationsfrequenz wie die Anre-
gungsquelle. Dadurch ist eine phasenempfindliche Auswertung des Messsi-
gnals mittels Lock-In-Technik durchführbar.
Die Messgröße der Photoreflexion entspricht analog zur Elektroreflexion, der
Änderung der Reflektivität ∆R bezogen auf die Reflektivität R (Gleichung
(3.5)) ohne externe Störung (vergleiche Gleichung (3.6)). Durch die Nor-
mierung auf die Reflektivität werden Intensitätsschwankungen, Streuungen,
Einflüsse der optischen Komponenten in der Messanordnung und die spek-
trale Empfindlichkeit des Detektors im Messsignal ausgeglichen, weil diese in
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die Messungen von ∆R und R einfließen. Die Photoreflexion ist eine geeig-
nete Methode, um optische Übergänge temperaturabhängig und kontaktlos
zu messen. Die Auswertung der Spektren erfolgt analog zur ER.
3.3.2 Experimenteller Aufbau der Photoreflexion
Der Messaufbau für die Photoreflexion ist dem der Elektroreflexion sehr ähn-
lich, so dass der ER-Aufbau nur geringfügig modifiziert werden muss (verglei-
che Abbildung 3.1). Das elektrische Feld wird hier durch einen gechopperten
He-Cd-Laserstrahl mit einer Wellenlänge von 325 nm moduliert. Die Fre-
quenz des Choppers dient als Referenz für den Lock-In-Verstärker, so dass
der Unterschied der Reflexion für den aus - und eingeschalteten Laser gemes-
sen wird.
3.4 Reflektivitätsmessungen
Um Reflektivitätsmessungen durchzuführen, muss der Aufbau aus Abschnitt
3.1 kaum variiert werden. Die Wechselspannung wird ausgeschaltet und ein
Chopper vor die Meßlichtquelle platziert. Das Signal am PC liefert die un-
korrigierte Reflektivität Rexp der Probe.
Diese ist noch durch die spektrale Charakteristik der Xenonlampe, die spek-
trale Empfindlichkeit des Detektors, Reflexionsverluste an den Linsen und
Streueffekte verfälscht. Deshalb wird eine weitere Messung unter gleichen
Messbedingungen durchgeführt, um die Reflektivität RSi, exp. einer Silizium-
scheibe zu messen. Die tatsächliche Reflektivität RSi wurde zuvor mit einem
Ellipsometer bestimmt. Teilt man nun die gemessene Reflektivität des Si
durch die tatsächliche, erhält man einen wellenlängenabhängigen Faktor mit



















Abbildung 3.2: Zerlegung der elektrischen Feldvektoren von einfal-
lendem (i) und reflektiertem (r) Licht in parallele und senkrechte Kom-
ponente
3.5 Spektralellipsometrie
3.5.1 Prinzip der Ellipsometrie
Bei der Spektralellipsometrie wird die Änderung der Polarisationseigen-
schaften des Lichtes bei der Reflexion an der Probe untersucht. Aus der
Änderung des Polarisationszustandes kann man die dielektrische Funktion
(Gleichung(3.1)) und die Schichtdicke der Probe bestimmen. Die Wellenlänge
wird während der Messung variiert. Somit erhält man die DF abhängig von
der Photonenenergie.
Bei Mehrschichtsystemen hängt ε von der DF der Einzelschichten, den jewei-
ligen Schichtdicken und von Grenzflächenrauhigkeiten zwischen den einzelnen
Schichten ab. Deshalb misst man eine effektive DF <ε>. Die wahre DF der
Schichten wird bestimmt, indem man ein Modell erstellt und es an die expe-
rimentellen Daten anpasst.
Trifft bei dem Ellipsometrieexperiment eine elektromagnetische Welle auf ei-
ne Grenzfläche, so lässt sich der elektrische Feldvektor in zwei Komponenten
zerlegen. Die eine ist senkrecht (s) und die andere parallel (p) zur Einfall-
sebene (aufgespannt durch einfallenden Strahl und Lot) (siehe Abbildung
3.2).
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Abbildung 3.3: Vielfachreflexion und Transmission für einen dünnen
Film auf einem halbunendlichen Substrat
index treten Reflexion und Transmission auf (vergleiche Abbildung 3.3).
Über die Komponenten der elektrischen Feldstärke des Lichtes ~Ei und ~Er,
welche man in einen parallelen und einen senkrechten Anteil zerlegen kann,
erhält man die Fresnelkoeffizienten für Reflexion und Transmission. Diese
sind gegeben durch das Verhältnis der einfallenden Komponente des elektri-
schen Feldes zum reflektierten bzw. transmittierten Anteil.
Für ein Schichtsystem mit mehreren parallelen Schichten ändern sich die
Verhältnisse für Reflexion und Transmission nach Abbildung (3.3) durch die
entstehende Vielfachreflexion an den Grenzflächen. Die reflektierten Strahlen
unterscheiden sich in ihrer Phasenlage aufgrund der verschiedenen optischen
Weglängen des Lichtes durch die Probe. Hierfür kann man nun eine Phasen-
dicke βP einführen:








n̄21 − n̄20 · sin2 φ0. (3.20)
Die gesamte reflektierte Feldstärke erhält man durch phasenrichtiges Aufsum-
mieren der einzelnen Strahlen. Durch die schnelle Abnahme der Feldstärke
mit steigender Anzahl der Grenzflächenkontakte konvergiert die Summe.
Man erhält die Fresnelkoeffizienten für das 3-Phasen-Modell [37] und defi-







· ei(δp−δs) = tan Ψ · ei∆. (3.21)
Die Messgrößen Ψ und ∆ werden bei der Ellipsometrie als ellipsometrischer
Winkel, definiert als Azimut der großen Halbachse der Ellipse, bzw. als Pha-
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Abbildung 3.4: Schematischer Aufbau des Ellipsometermessplatzes
senschub bezeichnet. Bei einer bisher nicht untersuchten Probe hat man für
jede Schicht drei Unbekannte, den Realteil, den Imaginärteil der DF und die
Schichtdicke d. Man hat jedoch nur zwei Messgrößen und daraus ergibt sich
ein nicht eindeutig lösbares Gleichungssystem. Einen Ausweg bietet die Mes-
sung bei unterschiedlichen Einfallswinkeln. Dadurch erhält man verschiedene
optische Weglängen durch die Schichten bzw. andere Phasendicken βP und
kann somit alle Größen bestimmen.
3.5.2 Experimenteller Aufbau
Der prinzipielle Aufbau eines Ellipsometers ist in Abbildung (3.4) schema-
tisch dargestellt. Die Messlichtquelle wird durch eine Xe-Höchstdrucklampe
gebildet und das entstehende Licht wird anschließend in einem Monochro-
mator spektral zerlegt. Mittels einer Lichtleitfaser wird das Licht in einen
Polarisator geleitet, der linear polarisiertes Licht erzeugt, und auf die Probe
ausgerichtet. Der Detektor besitzt eine geringe Empfindlichkeit für linear
polarisiertes Licht, deshalb wird noch ein variabler Verzögerer (Retarder)
hinter dem Polarisator angebracht. Dieser ändert die Phasenlage zwischen
paralleler und senkrechter Komponente des Lichtes in definierter Weise und
erhöht somit die Empfindlichkeit am Detektor.
Das reflektierte Licht ist im allgemeinen elliptisch polarisiert und trifft
auf einen kontinuierlich rotierenden Analysator, der die Polarisationsellip-
se abtastet. Die am Detektor gemessene Spannung für elliptisch polarisiertes
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Licht ist gegeben durch
U(t) = UDC + a cos(2ωt) + a sin(2ωt), (3.22)
wobei ω die Kreisfrequenz des Analysators angibt. Das Signal besteht aus
einem Gleichanteil, überlagert von einem Wechselanteil, und die Intensität
am Detektor ergibt sich zu:
ID ∝ 1 + α cos(2A) + β sin(2A). (3.23)
A bezeichnet den Azimutwinkel des Analysators und α bzw. β sind die Fou-
rierkoeffizienten des Signals. Diese können über Ψ und ∆ und den bekannten
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3.6 Photolumineszenz
3.6.1 Grundlagen der Photolumineszenz
Lumineszenz ist die optische Strahlung eines physikalischen Systems, die
beim Übergang von einem angeregten Zustand zum Grundzustand entsteht.
Je nach Art der Anregung, hier durch Photonen, unterscheidet man verschie-
dene Arten der Lumineszenz. Die Anregung von Elektronen in das Leitungs-
band erfolgt mittels Laser, dessen Energie größer als die der Bandlücke ist.
Es gibt weiterhin andere Methoden, um Elektron-Loch-Paare im Halbleiter
zu erzeugen, auf die hier nicht näher eingegangen wird.
Die angeregten Elektronen und Löcher thermalisieren in die Nähe der
Leitungs- und Valenzbandkante durch inelastische Phononenstreuung und
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Abbildung 3.5: Mögliche Lumineszenzübergänge unterhalb der
Bandlücke: freies Exziton (FX), donator- bzw. akzeptorgebundenes
Exziton (D0X bzw. A0X), frei-zu-gebundener-Übergang(eA0, D0h)
und neutraler Donator-Akzeptor-Übergang (DA)
rekombinieren anschließend. Diese Abweichung von der Gleichgewichtskon-
zentration der Löcher und Elektronen führt zu verschiedenen Rekombina-
tionsmechanismen. Im Rahmen dieser Arbeit wurde die strahlendene Re-
kombination (Photonen) der PL untersucht. Die erzeugte Photolumineszenz
ist für die jeweilige Probe charakteristisch und dient zur Bestimmung der
Exzitonenübergangsenergien. Im Folgenden werden die im Experiment auf-
getretenen Rekombinationsmechanismen, welche in Abbildung 3.5 dargestellt
sind, näher beschrieben.
Bei der direkten Band-zu-Band-Rekombination besetzt ein Elektron des Lei-
tungsbandes unmittelbar einen freien Zustand des Valenzbandes und emit-
tiert dabei ein Photon mit der Bandlückenenergie Eg. Für Energien, die
kleiner als die Bandlücke sind, kann die Lumineszenzstrahlung auch durch
Exzitonen erfolgen, weil die Rekombinationsstrahlung um die Exzitonbin-
dungsenergie (Gleichung 2.12) abgesenkt ist. Man unterscheidet zwischen
freien und störstellengebundenen Exzitonen. Donatoren und Akzeptoren
sind in der Probe in gewissem Maße vorhanden und die Exzitonen werden
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aufgrund der Van-der-Waals-Wechselwirkung von den Störstellen angezogen.
Dies führt zu einer weiteren Absenkung der Energie durch die Lokalisierung
des Exzitons. Die Rekombination eines solchen Exzitons an einem Donator
bzw. Akzeptor wird als D0X bzw. A0X bezeichnet.
Die Frei-zu-gebundenen-Rekombination entsteht durch den strahlenden
Übergang eines freien Ladungsträgers mit einem lokalisierten Defektzustand.
Man unterscheidet zwischen zwei Arten solcher Übergänge, dem Akzeptor
(eA0)- und dem Donator-Übergang (D0h). Die emittierte Photonenener-
gie ist um die Bindungsenergie der jeweiligen Störstelle verringert. Eine
Erhöhung der Störstellenkonzentration führt zur Verbreiterung im Spektrum,
weil die Störstellen näher aneinander liegen und es zum Überlappen der Wel-
lenfunktion kommt (Störstellenband).
Kommen in einem Halbleiter sowohl Donatoren als auch Akzeptoren vor, so
können strahlende Übergänge zwischen donatorgebundenen Elektronen und
akzeptorgebundenen Löchern stattfinden (DA).
3.6.2 Auswertung der Photolumineszenz
Die genaue Lage E der Übergänge in einem PL Spektrum kann mittels Li-
nienformmodellen an die experimentellen Daten angepasst werden. In die-
sem Kapitel werden die Gleichungen zum Anpassen mittels Lorentzprofil,
Gaußprofil und einer Mischfunktion aus beiden Funktionen dargelegt. Das
Lorentzprofil wird ausgedrückt durch:
IL = A ·
ΓE
(E20 − E2 − iΓE)
. (3.28)
Das Gaußprofil hat die Form:















Die Beziehung γ = Γ+2σ2s, mit s = t/h̄ und t als Streuzeit an Defekten, be-
schreibt die Verbreiterung der Gauß-Lorentz-Misch-Funktion. Die natürliche
Linienbreite Γ = h̄/τ bezieht sich auf die homogene, während σ die inho-
mogene Verbreiterung durch Streuung an Defekten, die Elektron-Phonon-
Wechselwirkung und die Elektron-Elektron-Streuung über das Gaußpro-
fil berücksichtigt. Die Verbreiterung γ kann man kontinuierlich zwischen
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Abbildung 3.6: Aufbau eines PL-Messplatzes
Gauß(σ)- und Lorentz(Γ)-Verbreiterung über die Beziehung eBr = Γ/σ vari-
ieren. Negatives Br bedeutet eine vorwiegende Gauss- und positives Br einen
größeren Anteil an Lorentz-Verbreiterung [45].
3.6.3 Experimenteller Aufbau
Abbildung 3.6 zeigt schematisch den Aufbau des PL-Messplatzes. Die Probe
befindet sich in einem Kryostaten, in dem Stickstoff bzw. Helium eingefüllt
wird, um Temperaturexperimente von 5K bis 300K durchzuführen.
Als Anregung dient ein 325 nm-He-Cd-Laser, dessen Anregungsenergie ober-
halb der Bandlücke des zu untersuchenden Halbleiters sein sollte. Der er-
zeugte Strahl wird auf die Probe geleitet und erzeugt ein Ungleichgewicht
zwischen Elektronen und Löchern. Die emittierte Lumineszenz wird mit ei-
nem Objektiv eingefangen und über eine Lichtleitfaser in den Monochromator
geleitet. Dort findet eine spektrale Zerlegung des Lichtes statt, welches von




Die meistverwendeten Substrate für die GaN-Abscheidung sind Saphir oder
SiC. Durch die unterschiedlichen Gitterkonstanten und thermischen Ausdeh-
nungskoeffizienten entsteht eine Fehlanpassung und somit eine Verspannung
in den Schichten.
Hydridgasphasenepitaxie (HVPE) ist ein Verfahren zur Herstellung von III-
V-Verbindungshalbleitern aus den metallisch vorliegenden Quellen der Grup-
pe III Elemente und Wasserstoffverbindungen der Gruppe-V-Elemente des
Halbleiterkristalls. Dabei werden Chlorwasserstoff HCl und Gallium bei ho-
her Temperatur, ca 600-800°C, zu Galliumchlorid umgesetzt. Dieses strömt
weiter, trifft auf dem Saphir-Substrat mit gasförmigem Ammoniak zusam-
men und reagiert bei kontrolliertem Druck und hohen Temperaturen zu GaN.
Typische Wachstumsraten, die mit guter Materialqualität erzielt werden, lie-
gen zwischen 50 und 150 µm/h. Anschließend werden diese dicken Schichten
vom Substrat mittels Laser entfernt.
Im Rahmen dieser Arbeit wurde eine freistehende GaN-Probe (H011139),
hergestellt von E. Richter am Ferdinand-Braun-Institut in Berlin, mittels
optischer Methoden untersucht. Diese Probe dient als Referenz für unver-
spanntes GaN.
Die metallorganische Gasphasenabscheidung (metallorganic vapor phase
epitaxy, MOCVD) beruht auf der thermischen Dissoziation chemischer Vor-
stufen an der heißen Substratoberfläche. Ausgangsstoffe für die Abscheidung
sind metallorganische Verbindungen (z.B. Trimethylgallium TEGa, Trime-
thylaluminium TMAl) und Hydride (z.B. Ammoniak) in fester oder flüssiger
Form. Ein Trägergas (Wasserstoff oder Stickstoff) strömt durch einen mit
diesen Substanzen gefüllten Behälter (Bubbler), belädt sich entsprechend des
45
Kapitel 4. Probenstruktur
Dampfdrucks der Metallorganika und transportiert diese zum Reaktor. Im
Reaktor zersetzen sich diese Ausgangsstoffe und reagieren zu den Nitridver-
bindungen.
Der Aufbau der GaN-Proben ist in Abbildung 4.1 links dargestellt. Die
Abscheidung erfolgte auf einem Saphirsubstrat. Die darauffolgende Nuklea-
tionsschicht hat die Aufgabe, Nukleationszentren zur Verfügung zu stellen,
um das laterale Wachstum des GaN zu fördern [46–48]. Den Abschluss bildet
die eigentliche GaN-Schicht. Die Schichtdicken der untersuchten Proben sind
in Tabelle 4.1 zu sehen.
Tabelle 4.1: Schichtdicken der GaN-Proben mit unterschiedlichen
Nukleationsschichten
Probe 187 219 OSRAM HVPE
dGaN-Nuk.(nm) - 20 20 -
dAlN-Nuk. (nm) 30 - - -














Abbildung 4.1: Schematische Darstellung der GaN-Probe links und
der Heterostruktur mit Kontakten rechts (nicht maßstabsgetreu).
Die untersuchten GaN-(187, 219) und HEMT-Proben aus dem Zentrum für
Mikro- und Nanotechnologien (ZMN), hergestellt von K. Tonisch, wurden
nach dem Schema in Abbildung 4.1 rechts mittels MOCVD-Technik gewach-
sen.
Im Vergleich zu den GaN-Proben wurde hier zusätzlich eine AlxGa1−xN-
Schicht (braun) mit einer Dicke von ca. 30 nm aufgebracht, die abschließend
von einer 2nm GaN-Deckschicht vor Kontamination geschützt wurde. Das
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gesamte Wachstum geschah bei einem Druck von p = 50mbar. Sämtliche
untersuchten Proben weisen Ga-Polarität auf.
Unterhalb der AlGaN-Schicht bildet sich an der Grenzfläche zum GaN das
2DEG (grün dargestellt) aus. Weitere Details zum Wachstum sind in der
Diplomarbeit von K. Tonisch [46] nachzulesen. Die Schichtdicken aus der El-
lipsometriemessung (Kapitel 6.1) für die einzelnen Schichten der Heterostruk-
turen sind in Tabelle 4.2 zusammengefasst.
Tabelle 4.2: Schichtdicken der Heterostrukturen mit GaN und AlN
als Nukleationsschicht
Probe 178 199 202 275
dGaN-Nuk. (nm) 48 - - -
dAlN-Nuk. (nm) - 27 32 31
dGaN (nm) 1296 1110 1187 1189
dAlGaN (nm) 26,9 25,5 26,3 26,1
dCap (nm) 3,3 2,5 2,6 3,0
Auf die Oberfläche der Heterostrukturen wurden für die ER-Messungen ohm-
sche und Schottky-Kontakte aufgebracht. Als ohmscher Kontakt dient die
Schichtfolge von 20 nm Titan, 80 nm Aluminium, 30 nm Titan und 100 nm
Gold. Gründe für die Wahl dieser Materialien liegen in der guten Haftung
von Ti auf GaN, der geringen Austrittsarbeit von Ti und der natürlichen Bil-
dung einer wenige Monolagen dicken Oxid-Schutzschicht auf Al [49]. Gold
dient zur Herabsetzung des elektrischen Widerstandes [50].
Die Ti/Al/Ti/Au-Kontakt werden bei einer Temperatur von 800°C für 40
Sekunden getempert, um eine Diffusion über Defekte in die GaN-Schicht
hervorzurufen. Als semitransparenter Schottky-Kontakt wurde eine 5 nm
dicke Goldschicht verwendet [51–54]. Damit wird die geforderte Beleuchtung
der Photodiode von oben möglich. Der schematische Aufbau der Schottky-




Für die Interpretation des Verhaltens der AlGaN/GaN-Heterostrukturen ist
die möglichst genaue Kenntnis des Verspannungszustandes der Schichten im
Temperaturbereich von 5K bis 295K notwendig. Mit Röntgenuntersuchun-
gen werden zwar die Gitterkonstanten bestimmt, jedoch ist dies nur bei
Raumtemperatur möglich. Zudem beträgt die Genauigkeit der Gitterkon-
stanten nur ±0, 001 Å, was einer relativen Energieverschiebung des freien
A-Exzitons von ±6meV entspricht. Im Gegensatz dazu ermöglichen opti-
sche Messungen eine Ermittlung der Übergangsenergien mit einer Messge-
nauigkeit von ±1meV im gesamten Temperaturbereich von 5K bis 295K.
Ziel der Untersuchungen ist die Bestimmung der Verspannung der GaN-
Proben aus den exzitonischen Übergangsenergien. Die temperaturabhängige
Bestimmung der Exzitonenenergien der HVPE-Probe dient als Referenz für
verspannungsfreies Material. Der Einfluss des Saphir-Substrates und der
zusätzlichen GaN- bzw. AlN-Nukleationsschicht auf die Übergangsenergien
wird mittels PL und PR durchgeführt. Mit Hilfe dieser zwei unabhängigen
Messmethoden wird der Einfluss dieser zwei Schichten auf die Verschiebung
der Exzitonenenergien bestimmt. Anhand der Ergebnisse sind Rückschlüsse
auf den temperaturabhängigen Verspannungszustand der Proben möglich.
5.1 Photoreflexion
Im Spektralbereich um die Bandlücke des GaN wurden temperaturabhängi-
ge Reflektivitätsmessungen von T = 5K bis Raumtemperatur an den vier
Proben durchgeführt (siehe Abbildung 5.1). Im niederenergetischen Bereich
sieht man Fabry-Perot-Oszillationen. Diese entstehen, weil die GaN-Schicht
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Abbildung 5.1: Temperaturabhängige Reflektivität der Proben
a)OSRAM-5796, b)HVPE-H01139, c)ZMN-219(GaN-Nukl.) und
d)ZMN-187(AlN-Nukl.); die Pfeile kennzeichnen die zwei Exzito-
nenübergänge.
im Bereich unterhalb des Bandabstandes transparent ist und Reflexionen an
der GaN/Substrat-Grenzfläche entstehen. Die HVPE-Probe weist diese Os-
zillationen nicht auf, denn diese Probe ist 350 µm dick. Die Kohärenzlänge
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Abbildung 5.2: Vergleich der Reflektivität der Proben ZMN-
187(AlN-Nukl.), ZMN-219(GaN-Nukl.), HVPE-H01139 und OSRAM-
5796 bei T = 80K, die Pfeile kennzeichnen die zwei Exzito-
nenübergänge.
der Xe-Lampe beträgt 40 µm im Bereich von 3,0 eV und es können keine In-
terferenzerscheinungen entstehen.
Im Bereich zwischen 3,47 eV und 3,5 eV sieht man im Reflektivitätsspek-
trum zwei deutliche Signale, die dem freien A (FXA)- und B (FXB)-Exziton
zugeordnet werden können. Für die HVPE-Probe erkennt man zusätzlich
eine Struktur bei 3,50 eV, die durch das freie C (FXC)-Exziton hervorgerufen
wird. Für die anderen Proben kann dieses nicht eindeutig aufgelöst werden.
Deshalb wurde auf eine Kennzeichnung in den Diagrammen verzichtet.
Die Exzitonenbindungsenergie liegt ab einer Temperatur von 240K im Be-
reich der thermischen Energie und führt zu einer steigenden Verbreiterung
der Übergänge. Weiterhin beobachtet man eine Verschiebung der Exzitonen-
linien mit steigender Temperatur zu geringeren Energien.
Abbildung 5.2 zeigt einen Vergleich der Reflektivität der vier GaN-Proben
mit den freien A- und B-Exzitonen, gekennzeichnet durch die durchgezoge-
nen Linien für T = 80K. Die Exzitonenübergangsenergien steigen von der
HVPE- zu der OSRAM- und zu der ZMN-Probe mit AlN-Nukleation an. Bei
der GaN-Nukleation-Probe konnte aufgrund der starken Verbreiterung kein
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Abbildung 5.3: Temperaturabhängige Photoreflexion der Proben
a)HVPE-H01139, b)OSRAM-5796, c)ZMN-219(GaN-Nukl.) und
d)ZMN-187 (AlN-Nukl.) dargestellt, die Pfeile kennzeichnen die zwei
Exzitonenübergänge.
Übergang aus dem Refklektivitätsspektrum bestimmt werden.
Man kann davon ausgehen, dass die HVPE-Probe als Volumenkristall eine
vernachlässigbar kleine intrinsische Verspannung aufweist. Die Abscheidung
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Abbildung 5.4: Anpassung der exzitonischen Übergänge in dem PR-
Spektrum mit der ersten Ableitung zweier Lorentzoszillatoren für
die HVPE-Probe für T = 80 K nach Gleichung (3.17); exzitonische
Übergänge und Bandlücke mit gestrichelten Linien im PR-, Reflexion-
und PL-Spektrum gekennzeichnet
der GaN-Schichten auf einem Fremdsubstrat hingegen führt zu Verspannun-
gen. Diese werden hervorgerufen durch die Gitterfehlpassung und die un-
terschiedlichen thermischen Ausdehnungskoeffizienten von Schicht und Sub-
strat. Eine Verspannung verursacht eine Verschiebung der Exzitonenenergi-
en. Für eine präzise Bestimmung dieser ist die Photoreflexion geeignet.
In Abbildung 5.3 sind die Photoreflexionsspektren der vier Proben tempe-
raturabhängig dargestellt. Die exzitonischen Übergänge sind aufgrund der
hohen Exzitonbindungsenergie von 25meV mit dieser Methode bis Raum-
temperatur auflösbar.
Die Probe 219 besitzt eine Nukleationsschicht aus LT-GaN unterhalb der zu
messenden GaN-Schicht, wohingegen die Probe 187 auf einer AlN-Nukleation
abgeschieden wurde. Diese bewirkt eine Verschiebung der exzitonischen
Übergangsenergien zu höheren Energien, weil die Gitterkonstanten und die
thermischen Ausdehnungskoeffizienten von AlN und GaN unterschiedlich
groß sind.
Abbildung 5.4 zeigt beispielhaft die Anpassung des PR-Spektrum mittels er-
ster Ableitung zweier Lorentzoszillatoren (Gleichung (3.17)). Weiterhin ist
das Reflexionspektrum der HVPE-Probe bei T = 80K dargestellt und die
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Übergangsenergien sind durch zwei gestrichelte Linien in der Abbildung mar-
kiert. Das PL-Spektrum verdeutlicht die hervorragende Übereinstimmung
der zwei unabhängigen Messmethoden durch die identische energetische Po-
sition der Exzitonenübergänge. Die Übergangsenergie der HVPE-Probe bei
T = 80K beträgt 3,475 eV und 3,482 eV für das A- bzw. B-Exziton. Mit der
A-Exzitonenbindungsenergie folgt unmittelbar die Bandlücke von 3,499 eV.
Die im Experiment bestimmten energetischen Lagen der Exzitonen sind im
Anhang in Tabelle A.1 und A.2 für den gesamten Temperaturbereich zusam-
mengefasst.
5.2 Photolumineszenz
5.2.1 Ergebnisse für T ≤ 80K
Für eine unabhängige Bestätigung der PR-Messergebnisse wurden PL-
Messungen durchgeführt, um die Übergangsenergien der gebundenen und
freien Exzitonen temperaturabhängig zu bestimmen. Der Bereich der tiefen
Temperaturen ist für die Detektion der Exzitonen besonders geeignet.
Abbildung 5.5 zeigt ein Übersichtsspektrum der HVPE-Probe bei T = 5K
eingeteilt in die Bereiche der Phononenrepliken, der Zweielektronensatelliten
(2ES) und der Exzitonen beginnend bei niedrigen Energien. Die Maxima bei
3,485 eV und 3,480 eV werden dem freien B- bzw. A-Exziton im Grundzu-
stand zugeordnet. Die breite Struktur bei 3,473 eV setzt sich aus den dona-
torgebundenen Exzitonen D01X
A=3,4733 eV und D02X
A=3,4725 eV zusammen
und wird der flachen Donatorstörstelle des Siliziums bzw. des Sauerstoffs
zugeordnet. Aus der Differenz zwischen FXA- und den D0i X
A-Übergängen
ergibt sich die Bindungsenergie der Exzitonen an die Donatoren von 6,7meV
und 7,5meV für Silizium bzw. Sauerstoff. Freitas et al. [55] berichteten
von einer Bindungsenergie von 6,2meV bzw. 7meV. Vergleicht man die
Übergangsenergien der donatorgebundenen Exzitonen mit denen in Ref. 55
und 56, liegen diese ca. 1meV höher, aber diese Differenz ist im Rahmen
der Messgenauigkeit vertretbar. Die Halbwertsbreite der donatorgebundenen
Exzitonen beträgt 0,94meV und 0,73meV für Sauerstoff bzw. Silizium. Dies
bestätigt somit einen hohen Grad an Kristallqualität beim Wachstum. Die
Intensität des D0SiX
A ist größer als bei Freitas und schließt möglicherweise auf
einen höheren Anteil an Siliziumstörstellen im Vergleich zu Sauerstoff in der
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Abbildung 5.5: PL-Spektrum der HVPE-Probe bei T = 5 K mit
den freien A-, B-, den donatorgebundenen D01X
A-, D02X
A-Exzitonen,
den 2ES- und Phononenübergängen; Skalierungsfaktoren sind im Dia-
gramm oben rechts angegeben
Probe hin. Jedoch erwartet man in siliziumreichen Proben ein ausgeprägtes
Signal des akzeptorgebundenen Exzitons bei 3,466 eV [33,57], welches bei der
untersuchten HVPE-Probe nicht nachzuweisen war.
Im Bereich um 3,45 eV sind die sogenannten Zwei-Elektronen-Satelliten zu
erkennen. Diese entstehen durch die Rekombination des donatorgebundenen
Exzitons, wenn dabei ein Elektron des Donators in einen anregten 2s (2p,
3s,...)-artigen Zustand angehoben wird. Das 2ES-Signal ist um die Differenz
des angeregten Zustandes zum Grundzustand des Donators abgesenkt. Unter
Annahme der Gültigkeit des Wasserstoffmodells und der Effektivmassennähe-
rung für die Exzitonen entspricht diese Differenz 3/4 der Bindungsenergie der
Elektronen an den Donator. Die aus dem PL-Spektrum bestimmte Bindungs-
energie kann nun weiterhin zur Identifikation der Störstellen genutzt werden.
Die Bindungsenergien für Si auf einem Ga-Platz und O auf einem N-Platz
wurden aus magneto-optischen Experimenten auf 30,2meV bzw. 33,2meV
bestimmt [58]. Der 2ES-Übergang des D01X
A-Exzitons befindet sich 22,3meV
tiefer bei 3,451 eV und ergibt eine Donatorbindungsenergie von 30meV für
Silizium. Die hervorragende Probenqualität ermöglicht die Auflösung der
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Abbildung 5.6: Temperaturabhängigkeit der PL-Spektren von T =
5 K bis 80K der Proben a)ZMN-219, b)ZMN-187, c)HVPE-H01139,
d)OSRAM-5796; Donatorgebundenes Exziton ist mit grünem Pfeil
und die freien A- und B-Exzitonen sind mit schwarzem bzw. rotem
Pfeil gekennzeichnet
2ES-Übergange der Si- und O-Donatoren im Bereich von 3,45 eV. Analog
wird für Sauerstoff eine Übergangsenergie von 3,447 eV und eine Bindungs-
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energie von 33meV ermittelt.
Das deutliche Signal bei 3,457 eV kann möglicherweise der vierfachen Pho-
nonenreplik der He-Cd-Laserlinie (3,815 eV) zugeordnet werden. Die longi-
tudinal optische Phononenenergie (LO) im GaN beträgt 92meV [59].
Das 1LO-D01X-Signal bei 3,381 eV entspricht der einfachen Phononenreplik
des neutralen Si-Donators. Der 1LO-2ES-D01X-Übergang bei 3,358 eV hat
seinen Ursprung in der einfachen longitudinalen optischen Phononenreplik
(Verschiebung um 92meV) vom 2ES-Übergang (Verringerung um 22,3meV)
des gebundenen Exzitons an Silizium.
Die Identifizierung von 2ES, freien bzw. gebundenen Exzitonen und Pho-
nonenrepliken in den PL-Spektrum bei 5K verweist auf eine gute Wachs-
tumsqualität der HVPE-Probe. Somit ist diese Probe als Referenz für die
Bestimmung der Verspannung aus der Verschiebung der Exzitonenenergien
von GaN-Proben mit Substrat hervorragend geeignet.
Abbildung 5.6 zeigt die temperaturabhängigen Untersuchungen der vier
GaN-Proben im Bereich von 5K bis 80K. Bei tiefen Temperaturen ist der
D0X-Übergang dominant, weil die thermische Energie kleiner als die Exzi-
tonenbindungsenergie (25meV bei GaN) ist. Die Differenz zum freien A-
Exziton beträgt für alle Proben 7meV bei T = 5K. Die Störstellenbindungs-
energie von Sauerstoff beträgt nach Freitas et al. [55] 7meV und somit ist
der neutrale Donator des gebundenen D0X-Exzitons als Sauerstoff zu iden-
tifizieren. Mit steigender Temperatur sinkt die relative Signalintensität des
gebundenen Exzitons und die des freien A-Exzitons steigt an. Da die ther-
mische Energie bei Raumtemperatur ca. 25meV beträgt, erwartet man für
die freien Exzitonen im GaN thermische Stabilität bis T = 295K. Das do-
natorgebundene Exziton besitzt eine Bindungsenergie von 7meV und ab ei-
ner Temperatur von ungefähr 80K beginnen die Exzitonenbindungen an den
Störstellen aufzubrechen. Bei höheren Temperaturen ist auch das freie B-
Exziton erkennbar, jedoch sind die Übergänge stark verbreitert, so dass das
C-Exziton nicht aufgelöst werden kann.
Ein Teil der Arbeit beschäftigt sich mit der Bestimmung der Temperatu-
rabhängigkeit der exzitonischen Übergangsenergien aus Photolumineszenz-
messungen. Abbildung 5.7 zeigt beispielhaft die Anpassung eines PL-
Spektrums der HVPE-Probe bei T = 80K. Die Temperatur ist durch die
Intensitätsverhältnisse untereinander besonders geeignet zur Auswertung der
drei charakteristischen D0X-, FXA- und FXB-Exzitonenübergänge. Der D0X-
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Abbildung 5.7: Anpassung des donatorgebundenen und des freien
B-Exzitons mittels Lorentzoszillator, wohingegen das A-Exziton mit
einem Gaussoszillator der HVPE-Probe bei T = 80K angeglichen wur-
de
und der FXB-Übergang wurden jeweils mit einem Lorentzoszillator ange-
passt, wohingegen für das FXA-Exziton die Anpassung mittels Gaußoszilla-
tor zum besten Ergebnis führte.
In Abbildung 5.8 sieht man einen Vergleich der energetischen Lage des A-
Exzitons, bestimmt aus PL-Messungen (siehe Kapitel 3.6) im Bereich von 5K
bis 80K, für die vier charakteristischen Proben. Die Energieverschiebung der
Proben mit GaN- und AlN-Nukleation zu höheren Energien im Vergleich zur
HVPE -Probe oder homoepitaktschem Material nach Thonke et al. [26] ist
mit einer kompressiven Verspannung der Proben zu erklären.
Die Gitterkonstante für die Probe 187 beträgt c = 5, 188 Å. Im Vergleich
zur Gitterkonstante von unverspanntem GaN c = 5, 185 Å [18] besitzt die
Probe 187 somit eine Verspannung von εxx = −1, 19 · 10−3. Dies führt zu
einer Erhöhung der Exzitonübergangsenergie (FXA) um 9,9meV bei Raum-
temperatur, berechnet nach Gleichung (2.17). Mit Hilfe der thermischen
Ausdehnungskoeffizienten von GaN und Saphir [18, 60] kann man die Ver-
spannung für T = 80K auf εxx = −1, 28 · 10−3 bestimmen. Somit steigt
die Bandlücke aufgrund der höheren Verspannung bei 80K um 10,6meV im
Vergleich zu einer homoepitaktischen GaN-Probe an.
Der FXA-Übergang der Probe mit AlN-Nukleationsschicht liegt 12,1meV
höher im Vergleich zur HVPE-Probe. Die Differenz der Übergangsenergie
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Abbildung 5.8: Temperaturabhängigkeit des FXA-Übergangs von
T = 5 K bis 80 K für die verspannten Proben 187 (AlN-Nukl.),
219(GaN-Nukl.) und OSRAM im Vergleich zu der unverspannten
HVPE-Probe und homoepitaktischem GaN nach Thonke et al. [26]
aus der Berechnung und dem Experiment ergibt sich zu 1,5meV und liegt
im Rahmen der Messgenauigkeit. Die Gitterkonstante der Probe 219 wurde
mit einer Röntgenmessung auf 5, 187 Å bestimmt. Die daraus resultierende
Verspannung hätte eine Verschiebung von 6meV bei 80K zur Folge und liegt
im Bereich der experimentell bestimmten Differenz der HVPE- und ZMN
259-Probe von 7meV. Die Gitterkonstanten der OSRAM-Probe sind nicht
bekannt, aber man kann tendenziell eine kompressive Verspannung nachwei-
sen.
Die Verschiebung der Übergangsenergien der drei charakteristischen Exzi-
tonen ist in Abbildung 5.9 für die unverspannte HVPE-Probe, die OS-
RAM(GaN-Nukl.)-Probe, sowie die Proben 219 (GaN-Nukl.) und 187 (AlN-
Nukl.) bei T = 80K dargestellt. Der D0X- und der FXB-Übergang zeigen
ebenfalls eine verspannungsbedingte energetische Verschiebung. Diese erfolgt
im gleichem Maße wie es für das FXA-Exziton bereits temperaturabhängig in
Abbildung 5.8 gezeigt wurde. Die Ermittlung der biaxialen Verspannung εxx
erfolgt aus der Verschiebung der A-Exzitonen der drei verspannten Proben








































Abbildung 5.9: Abhängigkeit des D0X-, FXA- und FXB-
Exzitonenübergangs von der Verspannung bei T = 80 K für die drei
verspannten Proben auf GaN- bzw. AlN-Nukleationsschicht bezogen
auf die unverspannte HVPE-Referenzprobe. Die schwarzen Punkte
symbolisieren gleichzeitig EFXA und εxx.
erhalten aus der Gleichung (2.17) und den Parametern aus Refs. 29 und
30, zur Berechnung der Verspannung verwendet. Eine genaue Ermittlung
der Übergangsenergie des B-Exzitons zeigt im Vergleich zum A-Exziton ei-
ne geringfügig größere Energieverschiebung mit der Verspannung. In Glei-
chung (2.18) wird dies berücksichtigt und kann ebenfalls zur Bestimmung der
Verspannung aus der Verschiebung der B-Exzitonenenergie benutzt werden.
Aufgrund der Übersichtlichkeit wurde auf eine Darstellung der Verspannung,
ermittelt aus der B-Exzitonenenergie, in Abbildung 5.9 verzichtet.
5.2.2 Ergebnisse für T ≥ 80K
Eine Bestimmung der Exzitonenenergien im Temperaturbereich von 5K bis
295K wurde an der HVPE-Probe durchgeführt. Dazu ist in Abbildung 5.10
die Temperaturstaffel der Spektren und die Verschiebung der energetischen
Lage der Exzitonen dargestellt. Auch hier ist bei tiefen Temperaturen das
donatorgebundene Exziton deutlich ausgeprägt und mit steigender Tempe-
ratur nimmt die relative Signalintensität, vor allem des freien A-Exzitons zu.
Bei T = 120K übertrifft das A-Exziton die Intensität des D0X-Übergangs
und die thermische Energie verbreitert den A-Übergang mit steigender Tem-
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Abbildung 5.10: Temperaturabhängigkeit der PL-Spektren für die HVPE-Probe
peratur zusätzlich.
Abbildung 5.11 zeigt den Vergleich der PL-Ergebnisse mit homoepitakti-
schem GaN nach Thonke et al. [26]. Die ermittelten Energien wurden tem-
peraturabhängig mit der Varshni-Formel (Gleichung (2.9)) berechnet. Die
Parameter Eg(0) = 3, 502 eV, α = 0, 79meV/K und β = 1000K von Thonke
et al. [26] wurden für die Berechnung der Temperaturabhängigkeit der Exzi-
tonenübergänge verwendet.
Die experimentell bestimmten Übergangsenergien der HVPE-Probe liegen
bei tiefen Temperaturen oberhalb der Literaturdaten. Bei Raumtempera-
tur sind jedoch die Übergangsenergien kleiner als für das homoepitaktische
Material. Die relativ große Abweichung der Energien vom FXA-Exziton bei
Raumtemperatur entsteht dadurch, dass die energetische Lage der Exzito-
nen von Thonke nur bis 240K experimentell bestimmt wurden. Die Ermitt-
lung der Übergangsenergien bis Raumtemperatur wurde mit den erwähnten
Parametern extrapoliert. Die in dieser Arbeit durchgeführten PL- und PR-































Abbildung 5.11: Temperaturabhängigkeit des FXA- und FXB-Über-
gangs von 5 K bis 295 K aus PL- und PR-Messungen für die HVPE-
Probe im Vergleich mit experimentellen Daten für homoepitaktisches
























Abbildung 5.12: relative Verschiebung des A-Exzitonenübergangs im
Temperaturbereich von T = 5K bis 295 K für HVPE- und GaN-Probe
219 bezogen auf homoepitaktische Schicht nach Thonke [26]
peraturbereich auf. Deshalb werden diese Daten im folgenden als Referenz
für unverspanntes GaN angenommen. Dies wird auch durch die folgende Be-
trachtung unterstützt.
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Abbildung 5.12 stellt die relative Energieverschiebung des A-Exzitons der
HVPE- und der GaN/Saphir-Probe mit GaN-Nukleationsschicht, bezogen
auf die Übergangsenergie nach Thonke [26], dar. Der temperaturabhängi-
ge Verlauf der Übergangsenergie der HVPE- und der ZMN-Probe stimmen
gut überein. Es ist eine Blauverschiebung zwischen einer substratfreien und
einer auf Saphir abgeschiedenen GaN-Schicht, wegen der unterschiedlichen
thermischen Ausdehnungskoeffizienten von GaN und Saphir, von 0,7meV zu
erwarten. Jedoch wird eine Verschiebung zwischen Raumtemperatur und
80K von 3,5meV beobachtet. Diese ist auf die Ungenauigkeit in der Be-
stimmung der Übergangsenergie bei Raumtemperatur von ±3meV durch
den stark verbreiterten A-Exzitonübergang zurückzuführen. Somit liegt die
Blauverschiebung durch Absenken der Temperatur im Rahmen der Messun-
sicherheit. Die Differenz bei 80K zwischen Thonke und der Probe 219 liegt
bei 8meV. Diese ist sehr groß und kann nicht mit der Messungenauigkeit be-
gründet werden. Weiterhin ändert sich die Verspannung von Raum- zu tiefen
Temperaturen signifikant von unverspannt zu kompressiv und wird um ein
Vielfaches überschätzt. Folglich ist die HVPE-Probe für die Bestimmung
der Verspannung bestens geeignet, denn sie gibt den temperaturabhängigen
Verlauf der Verspannung im Rahmen der Messunsicherheit gut wieder. Die






Die Charakterisierung der AlGaN-Proben setzt eine Kenntnis der Schicht-
dicken voraus. Dazu wurden Ellipsometriemssungen durchgeführt. Der
hauptsächliche Teil dieses Kapitels dient der Analyse der FKO aus ER-
Messungen, um die Feldstärke in der AlGaN-Barriere bestimmen zu können.
Die spannungsabhängige Ermittlung der Feldstärke in der Barriere führt zu
einer 2DEG-Dichte.
Die Bestimmung des Polarisationsgradienten an der AlGaN/GaN-
Grenzfläche aus ER-Messungen erfordert die Kenntnis der Verarmungs-
feldstärke und des Al-Gehaltes. Letzterer wird aus Röntgenmessungen in
Kombination mit der optischen Bestimmung der Bandlücke ermittelt. Die
Verarmung des Elektronengases liefert die temperaturabhängige Feldstärke
zur Bestimmung des Polarisationsgradienten. Ein Vergleich mit theoreti-
schen Berechnungen von ∆P erfordert die Werte für den Verspannungszu-
stand und die Gitterkonstanten der GaN- und AlGaN-Schicht.
6.1 Ellipsometrie
Für die Bestimmung der Schichtdicken und der Bandlücke von GaN und Al-
GaN wurden spektralellipsometrische Messungen durchgeführt. Dabei wurde
bei verschiedenen Einfallswinkeln zwischen 58° und 74° die zwei charakteri-
stischen Größen der Ellipsometrie Ψ und ∆ bestimmt. Zur Ermittlung der
Schichtdicken der GaN-Proben wurde gemäß der jeweiligen Probenstruktur
(Abbildung 4.1) ein entsprechendes Vielschichtmodell unter Berücksichtgung
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der Grenzflächenschichten und Oberflächenrauhigkeit verwendet. Die ver-
wendeten dielektrischen Funktionen von GaN und AlN sind in Ref. 61 zu-
sammengefasst. Die Anpassung der experimentellen Daten mit Hilfe dieser
DF liefert die Schichtdicken in Tabelle 4.1.



































Abbildung 6.1: a) Darstellung des Realteils der effektiven dielektri-
schen Funktion einer AlGaN-Probe ohne Deckschicht für einen Ein-
fallswinkel von 58°; b) Anpassung des Real- und Imaginärteils der
AlGaN-Schicht mit einem parametrischen Modell an den Punkt-für-
Punkt-Fit
Bei den Heterostrukturen befindet sich zusätzlich eine AlGaN-Schicht auf der
GaN-Schicht. Abbildung 6.1 a) zeigt den Realteil der effektiven DF < ε1 >
für eine Heterostruktur. Man erkennt, dass das Spektrum bei Raumtempera-
tur unterhalb der GaN-Bandlücke (3,44 eV) ein ausgeprägtes oszillatorisches
Verhalten aufweist. Die Ursache ist, wie in den PR-Spektren, die Transparenz
des GaN unterhalb der Bandlücke. Dies führt zur Entstehung von Schicht-
dickeninterferenzen (vergleiche Abbildung 3.3). Oberhalb der Bandlücke von
GaN ist zusätzlich eine ausgeprägte Struktur zu erkennen, die der Bandlücke
des AlGaN zugeordnet wird. Abbildung 6.1 b) zeigt den Realteil ε1 und den
Imaginärteil ε2 der AlGaN-Schicht. Der Punkt-für-Punkt-Fit repräsentiert
die unabhängige Anpassung von ε1 und ε2 für jede einzelne Photonenenergie
im Rahmen des entwickelten Schichtmodells der Proben. Das parametrische
Modell stellt eine analytische Kramers-Kronig-konsistente Beschreibung der
DF über den gesamten Energiebereich dar. Die gute Übereinstimmung bei-
der Kurven zeigt die Richtigkeit des verwendeten Schichtmodells und dessen
hervorragende Beschreibung der optischen Eigenschaften der Probe. Die pa-
rametrische Anpassung ermöglicht den direkten Zugang zur energetischen
64
6.1. Ellipsometrie


























Abbildung 6.2: a) Realteil der effektiven dielektrischen Funktion ei-
ner AlGaN-Probe bei einem Einfallswinkel von 58° ohne und b) mit
Deckschicht dargestellt
Lage und Verbreiterung des AlGaN-Signals im Bereich der Bandlücke.
Oberhalb der AlGaN-Schicht wurden bei einigen Proben weitere 2 nm GaN
abgeschieden um die Oberfläche vor Umwelteinflüssen wie zum Beispiel Luft-
sauerstoff zu schützen. Dazu wurde laut Wachstumsprotokoll das Ausschal-
ten der TEGa-Zufuhr gegenüber der TMAl-Zufuhr lediglich um 15 Sekunden
verzögert.
In Abbildung 6.2 a) ist die Anpassung des Realteils der effektiven dielektri-
schen Funktion beispielhaft für AlGaN-Proben mit einer GaN-Deckschicht
dargestellt. Es ist eine ausgeprägte Struktur bei 3,72 eV zu erkennen, die bei
allen Messungen an Proben mit zusätzlicher Deckschicht festgestellt wurde.
Die Anpassung mit GaN als abschließende Schicht liefert eine Abweichung in
diesem Bereich. Das ausgeprägte Signal liegt zwischen den Bandlücken von
GaN und Al0.218Ga0.782N. Dies lässt vermuten, dass diese Struktur durch eine
Mischkristallbildung mit einen Al-Gehalt zwischen 0% und 21,8% bei dieser
Probe entstanden ist. Gleicht man diese Struktur hingegen mit einen Alu-
miniumanteil im Bereich von 15% in der obersten Schicht an, so stimmt das
Modell besser mit dem Experiment überein (vergleiche Abbildung 6.2 b)).
Weiterhin wurden Proben mit anderem Al-Anteilen ellipsometrisch vermes-
sen und auch hier ist die Struktur bei 3,72 eV bei allen Proben zu erkennen.
Baeumler et al. [62] berichteten ebenfalls von dieser Besonderheit in der
Ellipsometriemessung und verwiesen als mögliche Ursache auf einen Band-
zu-Band-Übergang der durch Zustände des 2DEG an der AlGaN/GaN-
Grenzfläche hervorgerufen wird. Diese Behauptung wird widerlegt durch
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Messungen an AlGaN-Proben ohne Deckschicht, bei denen dieses Signal nicht
zu erkennen ist. Die Schichtdicken für die untersuchten AlGaN/GaN-Proben
in Tabelle 4.2 zusammengefasst.
Da die Herkunft der Struktur durch Spektralellipsometrie nicht eindeutig zu
klären ist, wurden daraufhin Photostrommessungen an den Proben durch-
geführt, um unterschiedliche Interpretationsmöglichkeiten zu be- oder wider-
legen.
6.2 Photostrom
Photostrommesungen wurden nach der Beschreibung in Kapitel 3.2 an ver-
schiedenen Proben mit GaN-Deckschicht temperaturabhängig durchgeführt.
Im spannungslosen Fall existiert ein elektrisches Feld, was zur Trennung der
erzeugten Elektron-Loch-Paare führt. Somit ist der Photostrom proportio-
nal zur Absorption der Ladungsträger im AlGaN und GaN und ermöglicht
Aussagen zur Feldstärkeabhängigkeit.
In Abbildung 6.3 ist die eingestrahlte Photonenenergie und das daraus re-
sultierende Photostromsignal dargestellt. Allen Kurven gemeinsam ist das
Maximum bei 4,0 eV, welches durch die Absorption des Lichtes im AlGaN
entsteht. Die erzeugten Ladungsträger (LT) werden durch das bereits vor-
handene elektrische Feld, verursacht durch die Polarisation im AlGaN, ge-
trennt und können somit zum Photostrom beitragen. Zwischen 1V und -2V
ist kein nennenswertes Photostromsignal des darunterliegenden GaN zu er-
kennen. Hier werden die LT nicht getrennt, sondern die Elektronen bleiben
im Potentialtopf des 2DEG gefangen. Erhöht man die Spannung jedoch in
negative Richtung, so wird das Elektronengas verarmt und ein elektrisches
Feld im GaN aufgebaut. Jetzt werden auch die hier erzeugten LT getrennt
und das Photostromsignal im Spektralbereich des GaN (3,44 eV) steigt dra-
stisch an.
Die Proben 202 und 275 weisen unabhängig von der Temperaturmessung
die Struktur, wie sie in der Ellipsometrie beobachtet wurde, auf. Bei 5K
liegt das Signal bei 3,8 eV und bei 80K im Bereich von 3,78 eV. Die thermi-
sche Ausdehnung der Kristalle verschiebt die Bandlücke der Halbleiter. Bei
T = 295K liegt die Struktur bei 3,72 eV und ist im Bereich der energetischen
Position, die aus der Ellipsometriemessung bestimmt wurde.
Die Vermutung über die Ursache des Signals durch das 2DEG liegt nahe. Die
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Abbildung 6.3: Photostromspektren bei verschiedenen Temperaturen
und Spannungen für die AlGaN/GaN-Heterostrukturen 202 und 275
2DEG-Dichte liegt bei positiven Spannungen im Bereich von 7·1012cm−2, wo-
hingegen sich bei einer Spannung von -3V das Elektronengas verarmt, dass
heißt der Bandverlauf geht in den Flachbandfall über. Die Struktur ist jedoch
bei dieser Spannung deutlich zu erkennen, obwohl kein 2DEG vorhanden ist.
Deshalb kann die Herkunft durch ein Elektronengas an der AlGaN/GaN-GF
ausgeschlossen werden. Der Verlauf der Elektronengasdichte in Abhängigkeit
von der angelegten Gleichspannung wird im späteren Teil der Arbeit darge-
stellt.
Eine weitere mögliche Erklärung für dieses Maximum könnte sein, dass das
GaN an der Oberfläche einen Quantengraben bildet, eingeschlossen von der
AlGaN-Barriere und der natürlichen Oxidschicht zwischen GaN und dem
Oxid an der Oberfläche. Jedoch sieht man in den PC-Spektren keine Ver-
schiebung der energetischen Position mit dem Verändern der Spannung. Des-
halb handelt es sich um keinen Quantengraben, denn mit Erhöhen der negati-
ven Spannung ändert sich die elektrische Feldstärke, und für die Energieeigen-
werte ist dann eine Energieverschiebung aufgrund des Quanten-Stark-Effekts
zu erwarten.
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6.3 Elektroreflexion


















Abbildung 6.4: Darstellung der Photostromspektrums und der Elek-
troreflexionsmessung an der Probe 275 bei T = 80K und einer Gleich-
spannung von -1 V
Ein ganz wesentlicher Teil dieser Arbeit ist die Bestimmung der internen elek-
trischen Felder und Elektronengasdichten an der AlGaN/GaN-Grenzfläche
der Heterostrukturen. Jedoch soll zunächst die Problemstellung des neu auf-
getretenen Maximums aus der Ellipsometrie- und Photostrommessung mit
Hilfe der Elektroreflexion abschließend behandelt werden.
Abbildung 6.4 zeigt die PC- und ER-Messung für die Probe 275 bei einer
Temperatur von 80K und einer angelegten Gleichspannung von -1V. Es wird
deutlich, dass sich die Struktur aus der PC-Messung bei 3,78 eV an gleicher
Energieposition im ER-Spektrum befindet. Bei der Energie von 4,0 eV ist die
AlGaN-Bandlücke deutlich zu erkennen und oberhalb dieser befinden sich Os-
zillationen, die dem Franz-Keldysh-Effekt zugeschrieben werden.
Misst man die ER-Spektren für verschiedene Gleichspannungen, so ergibt
sich das in Abbildung 6.5 dargestellte Bild. Die FKOs, die im Spannungsbe-















Abbildung 6.5: Spannungsabhänige ER-Serie mit gekennzeichneter
Bandlücke, FKO und unbekannten Struktur bei 3,74 eV für T = 80K
Maß für die elektrische Feldstärke in der Barriere dar. Das Ansteigen des
Abstandes und Verschieben der energetischen Lage der FKOs im Energiebe-
reich von 4,3 eV bis 4,8 eV indiziert ein Anwachsen der Feldstärke F in der
AlGaN-Schicht.
Die Bandlücke der 21,8%-Probe 275 liegt bei 4,0 eV, gekennzeichnet durch
eine grün gestrichelte Linie, und unterhalb dieser ist im Bereich von 3,72 eV
mit Hilfe einer blau gestrichelten die unbekannte Struktur markiert. In den
PC-Messungen wurde gezeigt, dass sich die energetische Lage des Signals,
abhängig von Spannung und Temperatur, nicht verändert.
Deshalb wurde für diese Photonenenergie eine Analyse der Amplitude des
ER-Signals, abhängig von der Gleichspannung, durchgeführt. Das Ergebnis
ist in Abbildung 6.6 aufgetragen. Die Änderung des Signals von einem Ma-
ximum bei 0,6V zu einem Minimum bei -3,6V ist durch zwei blaue Pfeile
angedeutet.
In Abbildung 6.7 a) ist der Bandverlauf des Leitungsbandes ohne äußere
Spannung dargestellt. An der AlGaN/GaN-Grenzfläche befindet sich das
2DEG. Durch Modulation um die Gleichspannung 0V±∆U werden die Ober-
flächenfeldstärken F ±∆F eingestellt. Dabei bewirkt ein positive Spannung
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Abbildung 6.6: Rotation der ER-Amplitude für T = 80 K bei
veränderter äußerer Spannung für die Energieposition von 3,74 eV. Die








Abbildung 6.7: Bandschema des Leitungsbandes und eingezeichne-
ter Fermienergie (gestrichelte Linie) für eine AlGaN/GaN-Probe mit
GaN-Deckschicht a) im spannungslosen Fall und b) mit negativer
Spannung an der Oberfläche
eine betragsmäßige Erhöhung der Feldstärke an der OF, wohingegen eine
Absenkung um ∆U diese verringert. Deutlich negative Spannungen bedeu-
ten ein höheres Oberflächenpotential und eine höhere elektrische Feldstärke
in der AlGaN-Barriere sowie einen Vorzeichenwechsel der Feldstärke in der
GaN-Deckschicht, was in Abbildung 6.7 b) verdeutlicht ist. Es kommt zur
Verarmung des Elektronengases. und das Leitungsband wird nicht mehr an
der Grenzfläche festgehalten. Dabei wird der Anstieg des Leitungsbandes
an der OF geändert. Erhöht man nun die Spannung um +∆U , so sinken
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das OF-Potential und auch F in der Deckschicht. Senkt man hingegen die
Gleichspannung um den Modulationsanteil, so steigen das OF-Potential und
F an. Der Wechsel im Vorzeichen der Feldstärke (des Leitungsbandanstiegs)
in der Deckschicht führt letztendlich zu der beobachteten Phasendrehung des
Signals um 180◦. Würde das Signal bei 3,72 eV durch das 2DEG hervorgeru-
fen, müsste es ab der Verarmungsspannung (ca. -3V) verschwinden. Da es
dies nicht tut, ergibt sich zwangsläufig die Schlussfolgerung, dass kein 2DEG
oder die Ausbildung eines oberflächennahen Quantengrabens Ursache des Si-
gnals ist.
Somit kann die Ursache des Signals nur darin liegen, dass sich oberhalb
der Al0.218Ga0.782N-Barrierenschicht eine AlGaN-Mischkristallschicht befin-
det, deren Al-Gehalt 15±2 % beträgt. Um dies zu bestätigen, wurde bei einer
weiteren Probe eine Wachstumsunterbrechung zwischen AlGaN- und Deck-
schicht eingeführt, um zu gewährleisten, dass sich kein Al in der Deckschicht
befindet. Diese Prozessänderung erbrachte jedoch nicht den gewünschten Er-
folg, denn die Struktur ist weiterhin in den Spektren zu erkennen.
Zusätzliche Augerelektronenspektroskopie- (Dr.-Ing. Ecke) und XPS (Photo-
elektronenspektroskopie mit Röntgenstrahlen)-Messungen (Dipl.-Ing. Him-
merlich) konnten nicht zur Klärung des Sachverhaltes beitragen, weil deren
Auflösungsvermögen in der Tiefe zu gering ist. Dadurch kann keine quanti-
tative Aussage getroffen werden, ob das detektierte Al-Signal aus der Deck-
schicht oder aus der AlGaN-Barriere stammt.
Somit ist zu klären, woraus sich diese AlGaN-Schicht nach Abschalten des Al-
Zuflusses im MOCVD-Reaktor ausbilden kann. Aluminium könnte durch die
Wachstumstemperatur von 1100°C aus der Barriere in die GaN-Deckschicht
diffundieren. Al kann ebenfalls von Ablagerungen aus den Zuleitungen, der
Reaktorwand oder vom Suszeptor, Diffusion von Defekten aus dem AlGaN
herrühren oder es handelt sich um eine lokal geänderte Zusammensetzung
des AlGaN in der Deckschicht.
6.3.2 Feldstärkebestimmung aus den FKO
Abbildung 6.8 zeigt ein typisches ER-Spektrum bei UDC = 0V, welches durch
die AlGaN-Barriere entsteht. In dieser Abbildung wird ein experimentell er-
mitteltes Spektrum (schwarz gestrichelte Linie) einem berechneten Spektrum
angepasst, um die genaue energetische Lage der Bandlücke zu ermitteln. Die-
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Abbildung 6.8: Anpassung des ER-Spektrums für Probe 275 bei T =
295 K und UDC = 0V
se beträgt hier Eg = 4, 0 eV. Die Abweichungen unterhalb der Bandlücke
werden durch das GaN-Signal verursacht, welches noch zum ER-Signal im
Experiment beiträgt. Diese entsteht durch die Anpassung der Spektren im
Bereich der Bandlücke mittels Linienformanalyse. Die leichte Differenz in den
zwei Spektren oberhalb von Eg = 4, 0 eV betreffen die FKO, das heißt im Ex-
periment ist die Dämpfung der Oszillationen stärker als die Abschwächung
des Signals im Bereich der Bandlücke. Trotzdem ist die Anpassung für die
Bestimmung der Bandlücke hinreichend, welche zur Auswertung der FKO,
für die jeweilig angelegte äußere Spannung im Bereich von 1V bis -6V, nach
Aspnes et al. [44] notwendig ist. Die Bestimmung der internen Feldstärke F
in der AlGaN-Barriere erhält man aus einer separaten Ermittlung der ener-
getischen Lage der Maxima und Minima der Oszillationen.
Mit Kenntnis des Algorithmuses für die Bestimmung der Bandlücken wurde
dies analog für die Proben 178, 202 und 199 durchgeführt und in Abbildung
6.9 dargestellt. Diese zeigt ein Vergleich der ER-Spektren bei einer ange-
legten äußeren Gleichspannung von 0V. Die Verschiebung der Bandlücken,
gekennzeichnet durch schwarz gestrichelte Linien, von Probe 178 hin zu 199
sind deutlich zu erkennen.
Den Al-Gehalt kann man aus der optisch ermittelten Bandlücke bestimmen.
Dazu wird mit Hilfe der Gitterkonstanten aus XRD-Messungen die Verspan-
nung in der Probe nach Gleichung (2.14) und die daraus resultierende Ver-
schiebung der Übergangsenergie nach Gleichung (2.17) bestimmt. Die ent-
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Abbildung 6.9: Darstellung der ER-Spektren für die ZMN-Proben
bei UDC = 1 V und T = 295 K; Anordnung der Proben von oben
nach unten mit steigendem Al-Gehalt, ermittelt aus der Bandlücken-
verschiebung, bezogen auf die Referenzprobe 275
stehende Zugverspannung durch das Abscheiden der AlGaN-Schicht auf GaN
erhöht die experimentell bestimmte Bandlücke (4,0 eV aus Ellipsometrie- und
ER-Messung) um 48meV und somit steigt der Al-Anteil an. Für Probe 275
ergibt nach dieser Methode einen Al-Gehalt von 28%.
Im Gegensatz dazu kann der Al-Gehalt, unter Beachtung des Verspannungs-
zustandes der Probe, mit einer Genauigkeit von ±1% aus Röntgenmessun-
gen [46] bestimmt werden. Die Probe 275 wurde als Referenzpunkt mit einem
Al-Gehalt von 21,8% festgelegt. Die relative Änderung des x-Gehaltes wur-
de aus der Verschiebung der Bandlücken und mit Hilfe von Gleichung (2.8)
berechnet.
Der optisch ermittelte Al-Gehalt widerspricht der XRD-Messung. Eine
mögliche Begründung ist ein falsch bestimmter Bowing-Parameter, denn es
gibt auch Arbeiten mit Werten, die von 0,9 eV abweichen [63–65]. Die Diskre-
panz in der Bestimmung des Al-Gehaltes aus XRD- und optischen Messungen
ermöglicht nur eine Aussage über die relative Änderung des Al-Gehaltes, be-
zogen auf die Referenzprobe 275.
Im oberen Teil der Abbildung 6.10 ist ein typisches ER-Spektrum bei UDC =
−1V gezeigt, welches von der AlGaN-Barriere stammt. Die Bandlücke liegt
bei 4,0 eV und oberhalb dieser folgen die FKO, welche ein Maß für das inter-
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Abbildung 6.10: oben: ER-Spektrum mit Farbskala bei UDC = −1 V
zur Darstellung der ER-Amplitude; unten: Darstellung der Elektro-
reflexionsmessung der Probe 275 bei T = 295K im Bereich von 1 bis
-6 V
ne elektrische Feld sind. Die farbige Skala links in der Abbildung 6.10 zeigt
die Farbkodierung für die ER-Amplitude und in der darunter befindlichen
Abbildung ist diese abhängig von der angelegten Gleichspannung von 1V bis
-6V und der Photonenenergie dargestellt. Von 1V bis -3V steigt die Periode
der FKO an und somit steigt die interne Feldstärke in der AlGaN-Barriere
durch die wachsende äußere Gleichspannung ebenfalls an. Wird UDC unter
die Schwellspannung Uth = −3V verringert, so sinkt die ER-Amplitude dra-
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Tabelle 6.1: Parameter der binären Nitridverbindungen GaN und AlN
Parameter Eg(300K) (eV) εr me/me0 mhh/me0
GaN 3,447a 10,4c 0,22 1,89





Ref. 24, 69 Elektronen- und Löchermassen
stisch und die Abstände der Oszillationen bleiben konstant. Dieses Verhalten
entsteht durch die Verarmung des 2DEG bei Uth, weil das Elektronengas das
Leitungsband an der AlGaN/GaN-GF nicht mehr festhält. Eine weitere Ver-
ringerung der Gleichspannung nach der Verarmung des 2DEGs ändert F
kaum, weil die Bandverbiegung tiefer in die Probe reicht. Deshalb geht das
Leitungsband des GaN nahezu in den Flachbandfall über. Eine Phasendre-
hung des Exzitonensignals in dem Bereich von Uth bestätigt dies, denn das
LB ist nicht mehr an der Hetero-GF festgehalten, somit wird der AlGaN-
und GaN-Bereich der Probe moduliert.
Die experimentellen Daten dienen nun zur Analyse der FKO nach Ref. 44
und geben Auskunft über den Polarisationsgradienten an der GF. Zunächst





= f(ν) (Gleichung (3.13)) über der Nummer des Extre-
mums ν dargestellt, um die elektrooptische Energie h̄Θ aus dem Anstieg
der Geraden zu erhalten. Diese wiederum ermöglicht die Ermittlung der




(Gleichung (3.14)) mit der redu-
zierten effektiven Elektron-Loch-Masse µ∗. Für AlGaN berechnen sich mit
Kenntnis des Al-Gehaltes die effektiven Elektronen- und Löchermassen aus
der linearen Interpolation zwischen denen von GaN und AlN (vergleiche Ta-
belle 6.1) und ergeben µ∗ (0,22 für Probe 275) nach Gleichung (2.11).
Dieses Auswerteverfahren wurde für den gesamten Gleichspannungsbereich
und für die drei Proben 178, 199 und 275 mit leicht unterschiedlichem Al-
Gehalt durchgeführt und in Abbildung 6.11 dargestellt. Da die spontane Po-
larisation quadratisch und die piezoelektrische linear vom x-Gehalt abhängt,
folgt mit steigendem x unmittelbar eine höhere Polarisation in der AlGaN-
Barriere und somit eine größere Feldstärke. Dies spiegelt sich in Abbildung
6.11 in einem größeren Anstieg der F −U−Charakteristik und einer steigen-
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Abbildung 6.11: Darstellung der F−U−Charakteristik aus der Analy-
se der FKO in der AlGaN-Barriere bei Raumtemperatur; Verarmungs-
feldstärke durch Pfeile gekennzeichnet
den Schwellspannung wider.
Die Grenzfeldstärke F (Uth) dient zur Bestimmung der 2DEG-Dichte mit der
Annahme, dass sich der Schottky-Kontakt an der Oberfläche und das 2DEG
kapazitiv verhalten [70]. Die Kapazität des Plattenkondensators kann mit:







bestimmt werden. Aus dem Anstieg des F−U−Diagramms wird die Schicht-
dicke d, welche sich aus der Deckschicht und der AlGaN-Barriere zusam-
men setzt, ermittelt. Der Vergleich der Schichtdicken, bestimmt aus der
F −U−Kurve und der Ellipsometriemessung, liefert für die Proben 178, 275
und 199 eine Dicke von 30 nm (34 nm), 29 nm (32 nm) bzw. 28 nm (30 nm).
Die geringeren Schichtdicken aus der Ellipsometriemessung im Vergleich zum
Plattenkondensatormodell entstehen durch die Lokalisierung des 2DEGs in
der GaN-Schicht ca. 2 nm entfernt von der AlGaN/GaN-GF.
Nach weiteren Umformungen folgt für die Elektronengasdichte in Abhängig-
keit von der Spannung die Gleichung:




































Abbildung 6.12: Darstellung der 2D-Elektronengasdichte abhängig
von der Gleichspannung und Kennnzeichnung der Schwellspannung
Es wurde mit einer relativen Dielektrizitätskonstanten und reduzierten Mas-
se abhängig von x durch lineare Interpolation aus den Werten für GaN und
AlN (Tabelle 6.1) gerechnet. Der berechnete Verlauf der Elektronengasdichte
ist in Abbildung 6.12 für die drei untersuchten ZMN-Proben mit gekennzeich-
neter Schwellspannung dargestellt.
Aus dem Diagramm wird die Elektronengasdichte bestimmt, die in der Pro-
be vorhanden ist, wenn kein äußeres elektrisches Feld anliegt. Mit Hilfe der
Gleichung (2.38) ist eine schnelle Abschätzung der zu erwartenden experi-
mentellen 2DEG-Dichte möglich. Für Probe 178 mit einem Al-Gehalt von
20,1% ergibt dies eine Dichte von 5, 4 · 1012cm−2. Diese ist um einen Faktor
drei größer als im Experminent, weil in dieser Gleichung nicht die reduzieren-
de Wirkung auf die Deckschicht in der Elektronendichte berücksichtigt wird.
Dabei muss außerdem das elektrostatische Potential an der zur Oberfläche
gerichteten GaN/AlGaN-GF (ca. +2,4V bei den ZMN-Proben) berücksich-
tigt werden. Daraus wird die Elektronengasdichte für Probe 178 ohne äußere
Störung auf den Wert von N2DEG = 1, 5 · 1012cm−2 bestimmt. Bei Hall-
Messungen wurde eine 2DEG-Dichte von 2 · 1012cm−2 ermittelt, welche in
guter Übereinstimmung mit den ER-Messungen ist.
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6.3.3 Temperaturabhängigkeit der internen elektri-
schen Feldstärke
Ein weiterer wichtiger Teil dieser Arbeit ist die temperaturabhängige Un-
tersuchung der elektrischen Feldstärke, abhängig von der angelegten Gleich-
spannung. Damit folgt unmittelbar die Änderung der 2DEG-Dichte, hervor-
gerufen durch die ermittelte Schwellspannung.












Abbildung 6.13: Anpassung des ER-Spektrums für Probe 275 bei T =
80 K und UDC = 0V
In Abbildung 6.8 wurde die Anpassung für T = 295K gezeigt, entsprechend
für T = 80K ist diese für UDC = 0V in Abbildung 6.13 dargestellt. Die ener-
getische Lage der Bandlücke bei 4,06 eV ist durch einen Pfeil markiert. Wie
bereits erwähnt, ist Ziel dieser Anpassung die Ermittlung der Bandlücke bei
80K. Diese hat sich im Vergleich zur Raumtemperatur um 60meV zu höheren
Energien wegen der Verringerung der Oszillationsamplituden der Gitterato-
me um ihre Ruhelage verschoben.
Das ER-Spektrum für den AlGaN-Bereich bei T = 80K im Spannungsbe-
reich von 1V bis -6V ist in Abbildung 6.14 dargestellt. Man erkennt oberhalb
der Bandlücke von 4,06 eV die Zunahme der Weite der FKO’s mit sinkender
Gleichspannung. Die Auswertung der Oszillationen erfolgt, wie oben bereits
beschrieben, mit Hilfe der Gleichung (3.13).
Die Verarmung des Elektronengases erfolgt bei UDC = −3, 2V und liegt
ungefähr 0,2V negativer als bei Raumtemperatur, verursacht durch mögli-
che Spannungsabfälle in den Bahngebieten zwischen den beiden Kontakten.
Im Vergleich zur Raumtemperaturmessung ist die Bandlücke bei 80K um
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Abbildung 6.14: oben: ER-Spektrum mit Farbskala bei UDC = −1 V
zur Darstellung der ER-Amplitude; unten: Darstellung der Elektrore-
flexionsmessung der Probe 275 bei T = 80K im Bereich von 1 bis -6 V
60meV zu höheren Energien verschoben.
In Abbildung 6.15 a) sind die Feldstärken der Probe 275 für die Tempera-
turen von 80K und 295K abhängig von der äußeren Gleichspannung dar-
gestellt. Die Kurve bei tiefen Temperaturen hat im Vergleich zur Messung
bei Raumtemperatur einen geringfügig kleineren Anstieg, verursacht durch
einen zusätzlichen Spannungsabfall in der Probe, aber außerhalb der AlGaN-
Barriere. Jedoch verringert sich die Schwellspannung mit sinkender Tempera-
tur, wohingegen der Wert von Fth im Rahmen der Messgenauigkeit konstant
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Abbildung 6.15: a) Elektrisches Feld abhängig von der Gleichspannung
für Probe 275 für T = 295K und 80K; b) F −U−Diagramm für Probe
199 bei den Temperaturen 295 K und 5 K; die Verarmungsfeldstärke des
2DEGs ist mit Pfeilen gekennzeichnet
bleibt.
Abbildung 6.15 b) zeigt für die Probe 199 die Feldstärke für die Temperatu-
ren 295K und 5K abhängig von UDC. Die Verschiebung der Feldstärke der
5K-Kurve um 0,8V im negativen bzw. 0,5V im positiven Spannungsbereich
kann auch hier durch den Spannungsabfall außerhalb der AlGaN-Schicht (ver-
gleiche Probe 275) entstehen.
Bei der Probe 199 befinden sich an den vier Ecken eines Rechtecks die ohm-
schen Kontakte und in der Probenmitte der Schottky-Kontakt, wohingegen
bei der Probe 275 die ohmschen Kontakte zwei Kanten des Rechtecks be-
decken und der Schottky-Kontakt sich weiterhin in der Mitte befindet. So-
mit ist die Weglänge der Ladungsträger durch die Probe im Falle von Probe
199 größer und die Spannung fällt auch in den Randgebieten ab. Eine weite-
re Ursache könnte die Kontaktgeometrie von ohmschem- und Schottkykon-
takt sein, die zu einem erheblichen Spannungsabfall bei tiefen Temperaturen
führen. Hinzu kommt eine mögliche Erhöhung der Schottkybarriere bei tie-
fen Temperaturen [71]. Die zusätzlich beobachte Parallelverschiebung kann
möglicherweise durch teilweise unbesetzte Zustände von Oberflächenladun-




Eine Verringerung von Uth um 0,8V wurde bei Experimenten mit Wasserstoff
an der Oberfläche beobachtet [72], aber eine Wasserstoffatmosphäre kann bei
der Messung mit Helium bei 5K ausgeschlossen werden.
Die temperaturabhängige Untersuchung der Feldstärke liefert eine konstante
Abknickfeldstärke von 1700 kV/cm für die Probe 199 und 1540 kV/cm für
Probe 275. Somit wurde bewiesen, dass Fth keine Funktion der Temperatur
ist. Mit diesem Ergebnis kann man nun den Polarisationsgradienten an der
AlGaN/GaN-GF bestimmen.
6.3.4 Ermittlung der Polarisationsgradienten an der
Grenzfläche
Das elektrische Feld Fth in der Barriere für UDC = Uth wird durch den Unter-
schied in der Polarisation von AlGaN und GaN hervorgerufen. Die Polarisa-
tion setzt sich aus der spontanen, hervorgerufen durch die Inversionsassym-
metrie des Wurtzitkristalls, und der piezoelektrischen Polarisation, wegen der
Schichtverspannungen, zusammen (vergleiche Kapitel 2.3).
Mit Hilfe des Gaußschen Gesetzes und Gleichung (2.35), angewandt auf die
AlGaN/GaN-GF, und anschließender Integration erhält man die Beziehung
zwischen dem experimentell bestimmten Fth und ∆P . Im Fall der Verarmung
des Elektronengases ist das elektrische Feld im GaN Null und die Gleichung
vereinfacht sich zu [70]:
∆Pexp = −ε0εAlGaN · Fth. (6.3)
Ein Vergleich der experimentellen mit der theoretischen Polarisationsladung
erfordert die Kenntnis des Al-Gehalts und der Gitterkonstanten des AlGaN
bzw. des GaN.
Die spontane Polarisation errechnet sich aus der Differenz der Gleichungen
(2.24) für AlGaN und x = 0 für GaN nach:
∆PSP = −0, 09x + 0, 034x + 0, 021x(1− x). (6.4)
Die piezoelektrische Polarisation des GaN folgt aus Gleichung (2.33) mit
der Verspannung εxx für GaN bzw. AlGaN mit der unverspannten Gitter-
konstante a0 und der aus der XRD-Messung erhaltenen Gitterkonstanten
a. Annähernd pseudomorphes Wachstum von AlGaN auf GaN, bestätigt
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Tabelle 6.2: Gitterkonstante von GaN und AlGaN sowie spontane und
piezoelektrische Polarisationsgradienten zur Bestimmung von ∆Ptheo
der ZMN-Proben bei Raumtemperatur; Schwellfeldstärke und daraus
ermittelter Polarisationsgradient ∆Pexp
Probe 178 275 199
x 0,201 0,217 0,227
aGaN(Å) 3,1868 3,1903 3,1845
aAlGaN(Å) 3,1865 3,1906 3,1843
∆PSP(−1012e/cm2) 4,89 5,37 5,63
∆PPE(−1012e/cm2) 3,12 3,67 3,57
∆Ptheo(−1012e/cm2) 8,01 9,04 9,20
Fth(kV/cm) 1500 1570 1700
∆Pexp(−1012e/cm2) 8,30 8,66 9,37
durch die Messung der Gitterkonstanten mittels Röntgendiffraktometrie, ver-
ursacht eine Zugverspannung in der Barriere. Die Ermittlung von ∆PPZ
an der Grenzfläche erfolgt durch Differenzbildung von Gleichung (2.30) und
(2.33)
∆PPE = (−1.808εxx1 − 7.888ε2xx1)x + (1− x)(−0.918εxx1 + 9.541ε2xx1)
+ 0.918εxx − 9.541ε2xx. (6.5)










Der gesamte Polarisationsgradient an der Grenzfläche errechnet sich aus der
Summe von spontaner und piezoelektrischer Polarisation. Die quantitativen
Ergebnisse sind in Tabelle 6.2 zusammengefasst.
Dieser Sachverhalt ist für die drei ZMN-Proben und für zwei Proben aus
Braunschweig in Abbildung 6.16 anschaulich dargestellt. Im Diagramm
ist die Abhängigkeit des piezoelektrischen Polarisationsgradienten an der
AlGaN/GaN-GF mit einer blau gestrichelten Linie angedeutet. Da ∆PPE in
erster Näherung hauptsächlich linear vom Al-Gehalt (vergleiche Gleichung


























aRef. 73, T = 5K
bRef. 70, x =0,28 korrigiert
Abbildung 6.16: Darstellung der berechneten sponta-
nen und piezoelektrischen Polarisationsgradienten an der
AlGaN/GaN-Grenzfläche verglichen mit dem experimentellen
Wert für T = 295K; drei ZMN-Proben auf Saphirsubstrat und
zwei aus den angegebenen Referenzen auf SiC
Abweichung der Werte des berechneten ∆PPE von der Gerade ist auf das
nicht vollständig pseudomorphe Wachstum der AlGaN- auf die GaN-Schicht
zurückzuführen. Die schwarze Linie zeigt eine quadratische Abhängigkeit von
∆PSP vom Al-Gehalt, unabhängig von der jeweiligen Verspannung (verglei-
che Gleichung (6.4)). Die Genauigkeit in der Bestimmung von Fth liegt bei
±50 (kV/cm) und hat eine Änderung des experimentell ermittelten Polarisa-
tionsgradienten von ±3% zur Folge. Die Bestimmung der Gitterkonstanten
aus Röntgenmessungen mit einem Fehler von ±0, 001 Å verursacht eine Unge-
nauigkeit im theoretischen Polarisationsgradienten von ±2%. Einen weiteren
Einfluss auf ∆P übt der Al-Gehalt aus. Wenn dieser sich um ±1% ändert,
folgt eine Abweichung von ∆Ptheo von ±6%, wohingegen der Einfluss von x
auf ∆Pexp vernachlässigbar ist.
Abschließend lässt sich feststellen, dass die experimentell ermittelten Pola-





In der vorliegenden Arbeit wurden die optischen Eigenschaften von GaN- und
GaN/AlGaN/GaN-HEMT-Strukturen mit Ga-Polarität untersucht. Einen
Schwerpunkt bildete die Charakterisierung der Proben durch Photoreflexi-
on, Photolumineszenz, Ellipsometrie und Elektroreflexion.
Ziel dieser Arbeit war die Bestimmung des Polarisationsgradienten an der
AlGaN/GaN-Heterogrenze in Abhängigkeit von der Temperatur. Dazu ist
die Kenntnis der Verspannung der einzelnen Schichten notwendig. Als Refe-
renz diente eine unverspannte freistehende GaN-Probe, die mit PL und PR
zur Bestimmung der Übergangsenergien untersucht wurde. Der Vergleich mit
einer homoepitaktischen GaN-Probe aus der Literatur zeigte Abweichungen
der Exzitonenenergien im Bereich von sehr tiefen Temperaturen und Raum-
temperatur. Eine detaillierte Untersuchung der optischen Übergänge der
HVPE-Probe bei 5K ermöglichte die temperaturabhängige Bestimmung der
Exzitonenenergien aufgrund der guten Probenqualität.
Die Methode der Photoreflexion wurde benutzt, um die Übergangsenergien
der freien A- und B-Exzitonen der GaN-Proben zu ermitteln. Die Verschie-
bung der Energien, abhängig von der Temperatur, kann mit der Varshni-
Formel abgeschätzt werden. Messungen von T = 5K bis zur Raumtempera-
tur wurden durchgeführt, um eine Aussage zur Verspannung der GaN-Proben
zu treffen.
Weiterhin wurden PL-Messungen an den Proben zur Bestätigung der Exzi-
tonenenergien aus dem PR-Experiment durchgeführt. Durch Messung der
PL bei tiefen Temperaturen konnte der D0X-Übergang dem Sauerstoff zuge-
ordnet werden. Zusätzlich wurde neben der bandkantennahen Lumineszenz
gelbe und blaue Störstellenlumineszenzen festgestellt, welche auf Defekte in
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der Probe zurückzuführen sind.
Die Ellipsometriemessung an den GaN-Proben und den Heterostrukturen
diente zur Bestimmung der Schichtdicken der einzelnen Proben. Dabei
wurde eine zunächst unbekannte Struktur an GaN/AlGaN/GaN-Proben bei
ca. 3,72 eV festgestellt. Bei Ellipsometriemessungen an Proben ohne GaN-
Deckschicht verschwand diese Schulter. Anschließende temperaturabhängi-
ge Photostrom- und ER-Messungen dienten zur Klärung der Ursache des
Signals. Als Konsequenz aus diesen Experimenten ergibt sich, dass beim
Wachstum der abschließenden Deckschicht kein reines GaN entsteht, son-
dern eine dünne AlGaN-Schicht mit einem Al-Gehalt im Bereich von 15%.
An den AlGaN/GaN-Strukturen wurden PL-Experimente im Temperaturbe-
reich von 5K bis 295K durchgeführt und ebenfalls die drei charakteristischen
Exzitonen vom GaN zu bestimmen. Mittels eines Vergleichs der Ergebnisse
aus den PL- und PR-Experimenten im Bereich des GaN mit der HVPE-Probe
konnten quantitative Aussagen über den Verspannungszustand der Proben
abhängig von der Temperatur gemacht werden. Bei tiefen Temperaturen lie-
gen die Übergangsenergien der Exzitonen höher, somit weisen die Schichten
eine kompressive Verspannung auf.
Aus den ER-Experimenten an den HEMT-Strukturen wurden die FKOs
zur genauen Bestimmung der internen elektrischen Felder in der Barrie-
re analysiert. Damit wurden die 2DEG-Dichten abhängig von der äuße-
ren Gleichspannung bestimmt. Messungen der ER-Spektren bei 5K, 80K
und 295K beweisen die Unabhängigkeit der Verarmungsfeldstärke des 2DEG
von der Temperatur. Die temperaturunabhängigen Polarisationsgradienten
an der AlGaN/GaN-Grenzfläche wurde aus dem Experiment mit Hilfe der
Feldstärke im Bereich der Verarmung des Elektronengases bestimmt. Der
Vergleich dieser Ergebnisse mit experimentellen Werten aus Röntgenmessun-
gen, die den Al-Gehalt und die Gitterkonstanten der Proben liefern, zeigen
leichte Abweichungen. Die Ursache dieser fehlenden Übereinstimmung liegt
möglicherweise in einem falsch verwendeten Bowing-Parameter aus der Lite-
ratur.
In dieser Arbeit wurden die prinzipiellen Möglichkeiten der Elektroreflexi-
on zur Charakterisierung der AlGaN/GaN-Heterostrukturen gezeigt. Einen
weiteren Schwerpunkt bildete die systematische Untersuchung von induzier-
ten Effekten, welche durch die spontane und die piezoelektrische Polarisation
hervorgerufen werden.
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Weiterführende Experimente könnten eine Kontaktierung von Proben oh-
ne GaN-Deckschicht und anschließende ER- bzw. Photostrommessungen
beinhalten. Daraus wird ein erweitertes Verständnis des Einflusses der Deck-
schicht auf die Feldstärke und die 2DEG-Dichte der AlGaN-Proben erwartet.
Weiterhin kann mit Hilfe dieser Untersuchungen die Ursache des Signals bei
3,72 eV bestätigt werden. Eine Untersuchung an GaN/AlGaN/GaN-Proben
mit größerer GaN-Deckschichtdicke liefert womöglich Aufschluss über die
Herkunft der Struktur bei 3,72 eV. Es ist zu erwarten, dass die Struktur
bei geringeren Energien zu finden ist und sich die 2DEG-Dichte verringert.
Eine Konsequenz aus den Abweichungen der Al-Gehaltbestimmung aus Rönt-
genmessungen und optischen Messergebnissen könnte eine systematische Un-
tersuchung des Bowing-Parameters sein. Dazu sind Tieftemperaturmessun-
gen mittels PL oder PR notwendig, um die Exzitonenübergangsenergien zu
bestimmen. Der Al-Gehalt ist z. B. mit Hilfe von Röntgenmessungen genau
zu bestimmen, um mit diesen Ergebnissen den Bowing-Parameter zu ermit-
teln. Zum besseren Verständnis sollten die experimentellen Ergebnisse mit
selbstkonsistenten Rechnungen unter Berücksichtigung von Schrödinger- und
Poissongleichung untermauert werden. Im Bereich des 2DEG wären zusätz-
lich Vielteilcheneffekte zu diskutieren.
Für eine Vertiefung der Forschungen ist ein Wechsel des Substrates auf SiC
oder Si statt Saphir denkbar. Dies würde einen deutlich anderen Verspan-
nungszustand der Schichten bewirken. GaN z.B.wäre nicht mehr kompres-
siv, sondern zugverspannt. Aufgrund des Vorzeichenwechsels der piezoelek-
trischen Polarisation führt dies zu einer veränderten elektrischen Feldstärke.
Eine wesentliche Verbesserung der Eigenschaften GaN-basierender Bauele-
mente wird erwartet, wenn GaN-Substrate guter Qualität vorliegen. Daher
sollte in Ergänzung zu den Bauelemententwicklungen die vielversprechende
Hydrid-Gasphasenepitaxie weiter verbessert werden.
Alle hier untersuchten Proben weisen Ga-Polarität auf. Es ist möglich,
zum Vergleich auch stickstoffpolare Proben optisch zu untersuchen. Dabei
ist zu erwarten, dass sich das 2DEG an der Oberfläche der GaN/AlGaN-
Grenzfläche ausbildet. Die piezoelektrische und sponatene Polarisation zei-
gen dann zur Oberfläche hin. Die 2DEG-Dichte würde bei N-polaren Proben,





Tabelle A.1: Exzitonische Übergänge im GaN für die zwei ZMN-Proben in
Abhängigkeit von der Temperatur; bestimmt aus PR-Spektren.
Probe ZMN 187 ZMN 219
T (K) EFXA (eV) EFXB (eV) EFXA (eV) EFXB (eV)
5 - - 3,473 3,481
40 - - 3,471 3,480
80 3,487 3,496 3,470 3,478
120 3,481 3,489 - -
160 3,471 3,477 - -
200 3,457 3,465 - -
240 3,445 3,453 - -
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Anhang A. Fitresultate
Tabelle A.2: Exzitonische Übergänge im GaN für die HVPE- und OSRAM-
Probe in Abhängigkeit von der Temperatur; bestimmt aus PR-Spektren.
Probe HVPE H01139 OSRAM 5796
T (K) EFXA (eV) EFXB (eV) EFXA (eV) EFXB (eV)
5 - - 3,486 3,496
20 - - 3,485 3,495
40 - - 3,485 3,494
60 - - 3,485 3,494
80 3,475 3,482 3,479 3,489
100 3,472 3,479 3,476 3,486
120 3,469 3,476 3,473 3,485
140 3,464 3,471 3,469 3,482
160 3,460 3,466 3,464 3,477
180 3,455 3,462 3,459 3,472
200 3,448 3,456 3,455 3,466
220 3,442 3,450 3,446 3,457
240 3,435 3,444 3,439 3,451
260 3,426 3,438 3,432 3,442
280 3,419 3,426 - -




Tabelle A.3: energetische Lage des A-Exzitons im GaN für die zwei ZMN-
Proben, sowie die HVPE- und die OSRAM-Probe
Probe ZMN 187 ZMN 219 HVPE H01139 OSRAM 5796
T (K) EFXA (eV) EFXA (eV) EFXA (eV) EFXB (eV) EFXA (eV)
5 3,491 3,486 3,480 - -
20 3,491 3,486 3,479 - 3,486
40 3,491 3,486 3,479 3,485 3,486
60 3,489 3,484 3,477 3,483 3,485
80 3,488 3,483 3,476 3,481 3,484
100 - - 3,473 3,478 -
120 - - 3,469 3,474 -
140 - - 3,465 3,470 -
160 - - 3,460 3,466 -
180 - - 3,455 - -
200 - - 3,449 - -
220 - - 3,443 - -
240 - - 3,435 - -
260 - - 3,427 - -
280 - - 3,419 - -
295 - - 3,412 - -
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2.9 Exzitonenübergangsenergien abhängig von der Verspannung . 19
2.10 Atomlagen mit Ga-Polarität . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21
2.11 Darstellung eines wurtziten Kristalls . . . . . . . . . . . . . . 22
2.12 Spontane Polarisation abhängig vom x-Gehalt . . . . . . . . . 23
2.13 Piezoelektrische Polarisation abhängig vom x-Gehalt . . . . . 25
2.14 AlGaN/GaN Heterostruktur . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27
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